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 do J = 1, NY 
       do I = 1, NX 
          do K = 3, NZ-1 
             DZV (k,I,J) = (V(k,I,J)  -V(k-1,I,J))*R40 & 
                         - (V(k+1,I,J)-V(k-2,I,J))*R41 
          end do 
       end do 
    end do

./flop: 

 233 / ( 5746 / 0 *

./   

(+ ) 0 *

*(

./Byte : 

1store,2load  

4x3 = 12byte
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 do J = 1, NY 
       do I = 1, NX  
          do K = 1, NZ  
             DXV (k,I,J) = (V(k,I,J)  -V(k,I-1,J))*R40& 
                         - (V(k,I+1,J)-V(k,I-2,J))*R41 
          end do 
       end do 
    end do 

./flop: 

 233 / ( 5746 / 0 *

./   

(+ ) 0 *

(*

./Byte : 

P12 9 a : 

1sore,2load  

4x3 = 12byte

n 2 (I ) Ĉ

n 1 a 3
$L1or$L2 L Ĉ

n LƼ� ¶śW$űƞƒƶƴŭ6
ŢiÕŰůż

n 14.0% 13.5%  

n 1
t

 

n 13.5%  

n 42.9GB/sec 

n 14.0%
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  do J = 1, NY 
       do I = 1, NX 
          do K = 1, NZ 
             DYV (k,I,J) = (V(k,I,J)  -V(k,I,J-1))*R40 & 
                         - (V(k,I,J+1)-V(k,I,J-2))*R41 
          end do 
       end do 
    end do

./Byte : 

 1store/5load   

(5+1) * 4byte = 24 

8

n  3  →8

./flop: 

 233 / ( 5746 / 0 *
./   

(+ ) 0 *

+
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!$OMP DO SCHEDULE(static,1),PRIVATE(I,J,K)  
 do J = 1, NY 
       do I = 1, NX 
          do K = 1, NZ 
             DYV (k,I,J) = (V(k,I,J)  -V(k,I,J-1))*R40 & 
                         - (V(k,I,J+1)-V(k,I,J-2))*R41 
          end do 
       end do 
    end do

./flop: 

 233 / ( 5746 / 0 *

n  3 cyclic  →81 a
3 L2 ( u ) 

n =

./   

(+ ) 0 *

(+

./Byte : 

1sore,2load  

4x3 = 12byte
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Do j=1,jmax 
  do i=1,imax 
    do k=1,kmax 
       a(k,i,j)=ƵƵƵc0*v(k,i,j-1)+c1* v(k,i,j)+c2* v(k,i,j+1)ƵƵƵ 
     end do 
  end do 
end do
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!$OMP DO SCHEDULE(static,1) 
    do J = 1, NY 
       do I = 1, NX 
          do K = 3, NZ-1 
             DZV (k,I,J) = (V(k,I,J)  -V(k-1,I,J))*R42 & 
                         - (V(k+1,I,J)-V(k-2,I,J))*R43 
             DXV (k,I,J) = (V(k,I,J)  -V(k,I-1,J))*R40& 
                         - (V(k,I+1,J)-V(k,I-2,J))*R41 
             DYV (k,I,J) = (V(k,I,J)  -V(k,I,J-1))*R40 & 
                         - (V(k,I,J+1)-V(k,I,J-2))*R41 
          end do 
       end do 
    end do

./flop: 

 233 / . 5746 / + 0 *

n K,I,J l d
9V(K,I,J)
9d

B/F t :

./   

(+ + 0 .

./Byte : 

Store 3 +4 load 9 

(3+4)*4 = 28byte

Ü�B/F�ž�Şż 
ƇƬƕƍƭŰëťż

2016年5月19日　計算科学技術 特論Ｂ　

��

スーパーコンピュータ「京」におけるメモリインテンシブな 
アプリケーションの評価および高性能化 
井上俊介†1  堤重信†2  前田拓人†3  南一生†1 
†1 理理化学研究所 計算科学研究機構 運⽤用技術部⾨門 †2 株式会社富⼠士通九州システムズ 
†3 東京⼤大学地震研究所 

1.目的 
京におけるメモリインテンシブなアプリケーションの高速化を実施すると 
ともに，汎用的な評価手法および高性能化手法の確立を目指す． 

2.ターゲットアプリケーション 
Seism3D(after Furumura and Chen, 2005)は3次元の弾性体運動方程式を
スタガード格子差分法を用いて陽的に解く並列計算コードであり， 
京の開発時期にシステム評価コードとして選定された． 
演算部は高いB/F値を要求し，通信部は水平方向の袖領域のみという特
徴を持つ． 
 

3.評価手法 
各演算部の特徴である要求B/Fが高いこと，ストリーム配列が多用されるこ
とから，StreamBenchmark(http://www.cs.virginia.edu/stream/)を詳細プロ
ファイラにより測定し，その結果を評価指標に設定した． 
 

4.高速化手法 
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5.結論 

• メモリスループットが十分でない(～40G/s)演算カーネル 

演算カーネルの要求B/F値と京のメモリのB/F値から，実効性能の推定が
可能であり，高速化の目標値に設定した．(南・他 2012) 

L1Dミス率率率 6.25% 

L1Dミスdm率率率 0.61% 

L1Dミスhwpf率率率 99.38% 

L1Dミスswpf率率率 0.00% 

L2ミス率率率 6.26% 

L2スループット 33.23GB/s 

メモリスループット 44.33GB/s 

Peak Ratio 2.16% 

do J = 1, NY 
   do I = 1, NX 
      do K = 1, NZ 
           DZV (K,I,J) = (V(K,I,J)  -V(K-1,I,J))*R40 & 
                       - (V(K+1,I,J)-V(K-2,I,J))*R41 
      end do 
   end do 
end do 
 

 
  
 DZV(K,I,J)  
    ストリームアクセスのため、 
    メモリからのロード、メモリへのストアとしてカウント : 2 
 V(K,I,J)  
     ストリームアクセスのため、 
     メモリからのロードとしてカウント  : 1 
 V(K+N,I,J)  
      V(K,I,J)と同じライン上に存在するため、 
      キャッシュからのロードとしてカウント 
    (メモリからのロードに⽐比べてコストが⼩小さいため、無視できる) 和:3 積:2 →  5 

要求Byte 

   要求Byte/Flop = (3*4byte)/5 = 2.4 
 

 京のメモリのByte/Flopが0.36 →  0.36/2.4 = 15%が推定性能値 
 

要求Flop 

微分項計算ループ  ((I,J,K)=(60,80,4000)) 

キャッシュラインが128byteであるため， 
倍精度であれば8/128=6.25%がストリームのミス率 

(単精度は4/128=3.125%) 

L1Dミスhwpf率がミス率の中で支配的 
→  プリフェッチ命令が効果的に発行されている 

理論64GB/sに対し，実効46GB/sと定義 
→ メモリの実効B/F = 0.36 

応⼒力力微分 

速度度場更更新 境界条件 
速度度場更更新 

速度度微分 

応⼒力力場更更新 境界条件 
応⼒力力場更更新 

速度度場 MPI通信 

応⼒力力場 MPI通信 
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仕   様 

CPU性能 128GF（16GFx8コア） 

コア数 8個 

浮動小数点演
算器構成 
（コア当り） 

積和演算器：2×2個（SIMD）拡張 
逆数近似演算器：2×2個（SIMD）拡張 
除算器：2個 
比較器：2個 
ビジュアル演算器：1個 

浮動小数点レジスタ(64ビット)：256本 
グローバルレジスタ(64ビット)：188本 

キャッシュ構成 
1次命令キャッシュ：32KB(2way) 
1次データキャッシュ：32KB(2way) 
2次キャッシュ：5MB(10way)コア間共有 

メモリバンド幅 64GB/s(0.5B/F) 図1. スーパーコンピュータ「京」 

表1. CPU仕様 

図2. Seism3Dにおけるシミュレーション結果 図3. Seism3D処理慨要 

表2. StreamBenchmark Triadの測定結果 

境界条件応⼒力力場更更新 Org Tune 

L1Dミス率率率 3.54% 2.71% 

L1Dミスdm率率率 49.93% 11.83% 

L1Dミスhwpf率率率 25.99% 88.17% 

L1Dミスswpf率率率 24.08% 0.00% 

L2ミス率率率 2.11% 1.97% 

L2スループット 42.32GB/s 35.79GB/s 

メモリスループット 39.86GB/s 42.87GB/s 

Peak Ratio 8.80% 10.05% 

L1Dミス率が基準値(3.125%)を超え，L1Dミスdm率が20%を超えると
L1キャッシュ競合の可能性が高い．L1キャッシュ競合は最内にスト
リームが多いケースに発生する確率が高まるため，ループ分割や
配列融合が効果的である． 

• メモリスループットが十分な演算カーネル 

表3. ループ分割+配列融合によるチューニング結果 

差分計算における再利用性や京に備わった機能を検証し，要求B/F
を下げることによる推定性能および実効性能の向上を実施した． 

  do j = 1, NYP 
       do i = 1, NXP 
          do k = 3, NZ-1 
             dzv (k,i,j) = ( v(k,i,j)   - v(k-1,i,j) ) * R40 & 
                         - ( v(k+1,i,j) - v(k-2,i,j) ) * R41 
     dxv (k,i,j) = ( v(k,i,j)   - v(k,i-1,j) ) * R40 & 
                         - ( v(k,i+1,j) - v(k,i-2,j) ) * R41 
          end do 
       end do 
    end do 

1. ループ融合 
第1軸と第2軸の差分計算ループ
を融合することにより，ロードの共
通化がなされる結果，要求B/Fが
2.4から2に下がり，推定性能は
18%となる．実測値:17.4% 

!$OMP DO SCHEDULE(static,1) 
  do j = 1, NYP 
       do i = 1, NXP 
          do k = 1, NZ 
             dyv (k,i,j) = ( v(k,i,j)   - v(k,i,j-1) ) * R40y & 
                         - ( v(k,i,j+1) - v(k,i,j-2) ) * R41y 
          end do 
       end do 
    end do 

2. Cyclic分割 
第3軸の差分計算ループは，評価
サイズではキャッシュにおける再
利用性がない．従って要求B/Fは
4.8だが，Cyclic分割を指定すること
によりスレッド間で再利用性が発
生し，要求B/Fが2.4に下がり，推定
性能は7.5%から15%に上がる． 
実測値:13.5% 
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   do j = 1, NYP 
       do i = 1, NXP 
          do k = 3, NZ-1 
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          end do 
       end do 
    end do 

3. XFILL指示行 
京のコンパイラに備わったXFILL指
示行により，ストアのコストを半減
させる．要求B/Fは2.4から1.6に下
がり，推定性能は15%から22.5%に
上がる．実測値:21.2% 

• メモリインテンシブなアプリケーションでは，メモリのB/F値とループのB/F
値から実効性能の推定が可能であり，高速化の評価基準となる． 

• メモリスループットが十分得られていることが推定性能に達する条件で
あり，阻害要因を取り除くことが重要である． 

• 3種類のB/F値を下げる手法を提案し，より高速な実行を可能とした． 
• これらの高速化手法を適用した結果，82,944並列において

2.1PFLOPS(ピーク比19.7%)を達成． 

図4. 各処理におけるチューニング前後の性能 図5. 82,944並列までの性能評価結果 

 
 
 
 
オリジナル: 
•  L1Dミス率:3.54%(>3.125%) 
•  L1Dミスdm 49.93%(>20%) 
       →  L1キャッシュ競合により，メモリスループットが 
      十分でない．  
 
 
 

 
 
 
 
チューニング: 
•  L1Dミス率，L1Dミスdm率が基準値を下回る． 
•  ループ分割の結果，最内ストリームが減少し，

hwpfによるミスが支配的． 
• メモリスループットおよび性能が向上 
 
 
 

ループ分割  配列列融合 

{prss$?O�£¦ºÈÐ¿Ï±

ï �_èëÞ¹���ºÒ×Ç¹¼¹g�p

ï ª£ªc/ºéëØ¶Ò×Ç¤KI¬Ä°¾áâçÇÍÓÒºî¶^P
¬Äp

ï �¹ÐêÜÉæµº�����5OY¹>VÆ¿³p

ï ¨¹5OYÆ5+¬Ä¨¶¸ÁÃ�^·éëØ¤KIª·¦·Äp

ï ¨Å¸ÁÃ[@�w��ºzv|£Âyv~¸C-ª7+2V¤y}r£Âzzv}r¸
 �¬Äp

ï ,D�ºzyvzr

2016年5月19日　計算科学技術 特論Ｂ　



��

スーパーコンピュータ「京」におけるメモリインテンシブな 
アプリケーションの評価および高性能化 
井上俊介†1  堤重信†2  前田拓人†3  南一生†1 
†1 理理化学研究所 計算科学研究機構 運⽤用技術部⾨門 †2 株式会社富⼠士通九州システムズ 
†3 東京⼤大学地震研究所 

1.目的 
京におけるメモリインテンシブなアプリケーションの高速化を実施すると 
ともに，汎用的な評価手法および高性能化手法の確立を目指す． 

2.ターゲットアプリケーション 
Seism3D(after Furumura and Chen, 2005)は3次元の弾性体運動方程式を
スタガード格子差分法を用いて陽的に解く並列計算コードであり， 
京の開発時期にシステム評価コードとして選定された． 
演算部は高いB/F値を要求し，通信部は水平方向の袖領域のみという特
徴を持つ． 
 

3.評価手法 
各演算部の特徴である要求B/Fが高いこと，ストリーム配列が多用されるこ
とから，StreamBenchmark(http://www.cs.virginia.edu/stream/)を詳細プロ
ファイラにより測定し，その結果を評価指標に設定した． 
 

4.高速化手法 
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5.結論 

• メモリスループットが十分でない(～40G/s)演算カーネル 

演算カーネルの要求B/F値と京のメモリのB/F値から，実効性能の推定が
可能であり，高速化の目標値に設定した．(南・他 2012) 

L1Dミス率率率 6.25% 

L1Dミスdm率率率 0.61% 

L1Dミスhwpf率率率 99.38% 

L1Dミスswpf率率率 0.00% 

L2ミス率率率 6.26% 

L2スループット 33.23GB/s 

メモリスループット 44.33GB/s 

Peak Ratio 2.16% 

do J = 1, NY 
   do I = 1, NX 
      do K = 1, NZ 
           DZV (K,I,J) = (V(K,I,J)  -V(K-1,I,J))*R40 & 
                       - (V(K+1,I,J)-V(K-2,I,J))*R41 
      end do 
   end do 
end do 
 

 
  
 DZV(K,I,J)  
    ストリームアクセスのため、 
    メモリからのロード、メモリへのストアとしてカウント : 2 
 V(K,I,J)  
     ストリームアクセスのため、 
     メモリからのロードとしてカウント  : 1 
 V(K+N,I,J)  
      V(K,I,J)と同じライン上に存在するため、 
      キャッシュからのロードとしてカウント 
    (メモリからのロードに⽐比べてコストが⼩小さいため、無視できる) 和:3 積:2 →  5 

要求Byte 

   要求Byte/Flop = (3*4byte)/5 = 2.4 
 

 京のメモリのByte/Flopが0.36 →  0.36/2.4 = 15%が推定性能値 
 

要求Flop 

微分項計算ループ  ((I,J,K)=(60,80,4000)) 

キャッシュラインが128byteであるため， 
倍精度であれば8/128=6.25%がストリームのミス率 

(単精度は4/128=3.125%) 

L1Dミスhwpf率がミス率の中で支配的 
→  プリフェッチ命令が効果的に発行されている 

理論64GB/sに対し，実効46GB/sと定義 
→ メモリの実効B/F = 0.36 

応⼒力力微分 

速度度場更更新 境界条件 
速度度場更更新 

速度度微分 

応⼒力力場更更新 境界条件 
応⼒力力場更更新 

速度度場 MPI通信 

応⼒力力場 MPI通信 
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CPU性能 128GF（16GFx8コア） 

コア数 8個 

浮動小数点演
算器構成 
（コア当り） 

積和演算器：2×2個（SIMD）拡張 
逆数近似演算器：2×2個（SIMD）拡張 
除算器：2個 
比較器：2個 
ビジュアル演算器：1個 

浮動小数点レジスタ(64ビット)：256本 
グローバルレジスタ(64ビット)：188本 

キャッシュ構成 
1次命令キャッシュ：32KB(2way) 
1次データキャッシュ：32KB(2way) 
2次キャッシュ：5MB(10way)コア間共有 

メモリバンド幅 64GB/s(0.5B/F) 図1. スーパーコンピュータ「京」 

表1. CPU仕様 

図2. Seism3Dにおけるシミュレーション結果 図3. Seism3D処理慨要 

表2. StreamBenchmark Triadの測定結果 

境界条件応⼒力力場更更新 Org Tune 

L1Dミス率率率 3.54% 2.71% 

L1Dミスdm率率率 49.93% 11.83% 

L1Dミスhwpf率率率 25.99% 88.17% 

L1Dミスswpf率率率 24.08% 0.00% 

L2ミス率率率 2.11% 1.97% 

L2スループット 42.32GB/s 35.79GB/s 

メモリスループット 39.86GB/s 42.87GB/s 

Peak Ratio 8.80% 10.05% 

L1Dミス率が基準値(3.125%)を超え，L1Dミスdm率が20%を超えると
L1キャッシュ競合の可能性が高い．L1キャッシュ競合は最内にスト
リームが多いケースに発生する確率が高まるため，ループ分割や
配列融合が効果的である． 

• メモリスループットが十分な演算カーネル 

表3. ループ分割+配列融合によるチューニング結果 

差分計算における再利用性や京に備わった機能を検証し，要求B/F
を下げることによる推定性能および実効性能の向上を実施した． 

  do j = 1, NYP 
       do i = 1, NXP 
          do k = 3, NZ-1 
             dzv (k,i,j) = ( v(k,i,j)   - v(k-1,i,j) ) * R40 & 
                         - ( v(k+1,i,j) - v(k-2,i,j) ) * R41 
     dxv (k,i,j) = ( v(k,i,j)   - v(k,i-1,j) ) * R40 & 
                         - ( v(k,i+1,j) - v(k,i-2,j) ) * R41 
          end do 
       end do 
    end do 

1. ループ融合 
第1軸と第2軸の差分計算ループ
を融合することにより，ロードの共
通化がなされる結果，要求B/Fが
2.4から2に下がり，推定性能は
18%となる．実測値:17.4% 

!$OMP DO SCHEDULE(static,1) 
  do j = 1, NYP 
       do i = 1, NXP 
          do k = 1, NZ 
             dyv (k,i,j) = ( v(k,i,j)   - v(k,i,j-1) ) * R40y & 
                         - ( v(k,i,j+1) - v(k,i,j-2) ) * R41y 
          end do 
       end do 
    end do 

2. Cyclic分割 
第3軸の差分計算ループは，評価
サイズではキャッシュにおける再
利用性がない．従って要求B/Fは
4.8だが，Cyclic分割を指定すること
によりスレッド間で再利用性が発
生し，要求B/Fが2.4に下がり，推定
性能は7.5%から15%に上がる． 
実測値:13.5% 

!OCL XFILL  
   do j = 1, NYP 
       do i = 1, NXP 
          do k = 3, NZ-1 
             dzv (k,i,j) = ( v(k,i,j)   - v(k-1,i,j) ) * R40 & 
                         - ( v(k+1,i,j) - v(k-2,i,j) ) * R41 
          end do 
       end do 
    end do 

3. XFILL指示行 
京のコンパイラに備わったXFILL指
示行により，ストアのコストを半減
させる．要求B/Fは2.4から1.6に下
がり，推定性能は15%から22.5%に
上がる．実測値:21.2% 

• メモリインテンシブなアプリケーションでは，メモリのB/F値とループのB/F
値から実効性能の推定が可能であり，高速化の評価基準となる． 

• メモリスループットが十分得られていることが推定性能に達する条件で
あり，阻害要因を取り除くことが重要である． 

• 3種類のB/F値を下げる手法を提案し，より高速な実行を可能とした． 
• これらの高速化手法を適用した結果，82,944並列において

2.1PFLOPS(ピーク比19.7%)を達成． 

図4. 各処理におけるチューニング前後の性能 図5. 82,944並列までの性能評価結果 
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       →  L1キャッシュ競合により，メモリスループットが 
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チューニング: 
•  L1Dミス率，L1Dミスdm率が基準値を下回る． 
•  ループ分割の結果，最内ストリームが減少し，

hwpfによるミスが支配的． 
• メモリスループットおよび性能が向上 
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1.目的 
京におけるメモリインテンシブなアプリケーションの高速化を実施すると 
ともに，汎用的な評価手法および高性能化手法の確立を目指す． 

2.ターゲットアプリケーション 
Seism3D(after Furumura and Chen, 2005)は3次元の弾性体運動方程式を
スタガード格子差分法を用いて陽的に解く並列計算コードであり， 
京の開発時期にシステム評価コードとして選定された． 
演算部は高いB/F値を要求し，通信部は水平方向の袖領域のみという特
徴を持つ． 
 

3.評価手法 
各演算部の特徴である要求B/Fが高いこと，ストリーム配列が多用されるこ
とから，StreamBenchmark(http://www.cs.virginia.edu/stream/)を詳細プロ
ファイラにより測定し，その結果を評価指標に設定した． 
 

4.高速化手法 
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5.結論 

• メモリスループットが十分でない(～40G/s)演算カーネル 

演算カーネルの要求B/F値と京のメモリのB/F値から，実効性能の推定が
可能であり，高速化の目標値に設定した．(南・他 2012) 

L1Dミス率率率 6.25% 

L1Dミスdm率率率 0.61% 

L1Dミスhwpf率率率 99.38% 

L1Dミスswpf率率率 0.00% 

L2ミス率率率 6.26% 

L2スループット 33.23GB/s 

メモリスループット 44.33GB/s 

Peak Ratio 2.16% 

do J = 1, NY 
   do I = 1, NX 
      do K = 1, NZ 
           DZV (K,I,J) = (V(K,I,J)  -V(K-1,I,J))*R40 & 
                       - (V(K+1,I,J)-V(K-2,I,J))*R41 
      end do 
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    ストリームアクセスのため、 
    メモリからのロード、メモリへのストアとしてカウント : 2 
 V(K,I,J)  
     ストリームアクセスのため、 
     メモリからのロードとしてカウント  : 1 
 V(K+N,I,J)  
      V(K,I,J)と同じライン上に存在するため、 
      キャッシュからのロードとしてカウント 
    (メモリからのロードに⽐比べてコストが⼩小さいため、無視できる) 和:3 積:2 →  5 

要求Byte 

   要求Byte/Flop = (3*4byte)/5 = 2.4 
 

 京のメモリのByte/Flopが0.36 →  0.36/2.4 = 15%が推定性能値 
 

要求Flop 

微分項計算ループ  ((I,J,K)=(60,80,4000)) 

キャッシュラインが128byteであるため， 
倍精度であれば8/128=6.25%がストリームのミス率 

(単精度は4/128=3.125%) 

L1Dミスhwpf率がミス率の中で支配的 
→  プリフェッチ命令が効果的に発行されている 

理論64GB/sに対し，実効46GB/sと定義 
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表1. CPU仕様 
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表2. StreamBenchmark Triadの測定結果 
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L1Dミス率率率 3.54% 2.71% 

L1Dミスdm率率率 49.93% 11.83% 

L1Dミスhwpf率率率 25.99% 88.17% 
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L2スループット 42.32GB/s 35.79GB/s 
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L1Dミス率が基準値(3.125%)を超え，L1Dミスdm率が20%を超えると
L1キャッシュ競合の可能性が高い．L1キャッシュ競合は最内にスト
リームが多いケースに発生する確率が高まるため，ループ分割や
配列融合が効果的である． 

• メモリスループットが十分な演算カーネル 

表3. ループ分割+配列融合によるチューニング結果 

差分計算における再利用性や京に備わった機能を検証し，要求B/F
を下げることによる推定性能および実効性能の向上を実施した． 

  do j = 1, NYP 
       do i = 1, NXP 
          do k = 3, NZ-1 
             dzv (k,i,j) = ( v(k,i,j)   - v(k-1,i,j) ) * R40 & 
                         - ( v(k+1,i,j) - v(k-2,i,j) ) * R41 
     dxv (k,i,j) = ( v(k,i,j)   - v(k,i-1,j) ) * R40 & 
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1. ループ融合 
第1軸と第2軸の差分計算ループ
を融合することにより，ロードの共
通化がなされる結果，要求B/Fが
2.4から2に下がり，推定性能は
18%となる．実測値:17.4% 
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  do j = 1, NYP 
       do i = 1, NXP 
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    end do 

3. XFILL指示行 
京のコンパイラに備わったXFILL指
示行により，ストアのコストを半減
させる．要求B/Fは2.4から1.6に下
がり，推定性能は15%から22.5%に
上がる．実測値:21.2% 

• メモリインテンシブなアプリケーションでは，メモリのB/F値とループのB/F
値から実効性能の推定が可能であり，高速化の評価基準となる． 

• メモリスループットが十分得られていることが推定性能に達する条件で
あり，阻害要因を取り除くことが重要である． 

• 3種類のB/F値を下げる手法を提案し，より高速な実行を可能とした． 
• これらの高速化手法を適用した結果，82,944並列において

2.1PFLOPS(ピーク比19.7%)を達成． 

図4. 各処理におけるチューニング前後の性能 図5. 82,944並列までの性能評価結果 

 
 
 
 
オリジナル: 
•  L1Dミス率:3.54%(>3.125%) 
•  L1Dミスdm 49.93%(>20%) 
       →  L1キャッシュ競合により，メモリスループットが 
      十分でない．  
 
 
 

 
 
 
 
チューニング: 
•  L1Dミス率，L1Dミスdm率が基準値を下回る． 
•  ループ分割の結果，最内ストリームが減少し，

hwpfによるミスが支配的． 
• メモリスループットおよび性能が向上 
 
 
 

ループ分割  配列列融合 
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�Seism3D / Earth Science 
9 Strong ground motions caused by large earthquakes 

are evaluated based on numerical simulation of 
seismic-wave propagation in heterogeneous 
structure 

9 Solving a coupled model of seismic wave, ground 
deformation and tunamis by the tsunami-coupled 
equation of motion 

9 Calculated by using the finite-difference 
method(FDM) 

9 To reduce the amount of communications and to 
make the computational load balance, two-
dimensional domain decomposition is adopted 

 
 
 
 
 
 

The K computer provides huge computation resource. While focusing on six applications 
which are expected to achieve distinguished results from various scientific fields such as 
earth science, material science, engineering and physics. We have improved the 
performance of these codes in collaboration with researchers. 

�FrontFlow/blue / Engineering 
9 General purpose computational fluid dynamics 

code based on the Large Eddy Simulation for 
incompressible unsteady flow 

9 Based on Finite Element Method and having 2nd 
order accuracy for time and space 

9 Able to analysis for turbomachinery, acoustics and 
cavitation 

9 Optimized for massively parallel 
9 “Research  and Development of Innovative 

Simulation  Software”  project  in  Japan 
 
 
 
 
 

�PHASE / Material Science 
9 First-principles molecular dynamics simulator for 

nanomaterials 
9 Analysis of structures and properties of matters 

based on the quantum theory of the electron 
9 Plane-wave basis set 
9 First-principles pseudopotential method. 
9 The self consistent field loop. 
9 Orthogonalization, diagonalization and FFT in the 

convergence calculations of the steepest descent 
method and conjugate gradient method 
 
 
 

�NICAM / Earth Science 
9 XXX 

 
 

�LatticeQCD / Physics 
9 XXX 

 
 

�RSDFT / Material Science 
9 Clarifying and predicting the properties of 

materials 
9 First-principles electronic structure calculation 

based on density functional theory 
9 Solve an eigenvalue equation called the Kohn-

Sham equation 
9 Real space method; adopting difference method 

for three-dimensional grids 
9 Subspace iteration method; adopting self-

consistent field calculation 
 

 

Fig.4 Snapshots of seismic wave and tsunami wave propagation simulation 
Fig.6 Wave function of conduction band minimum in silicon nanowire 
with 40,000 atoms 

Fig.2 Several  analysis results of FlontFlow/blue Fig.1 

Fig.5 

Courtesy of  
Earthquake Reserach Institute,  
The University of Tokyo 

Courtesy of  
The University of Tokyo 

Fig.3 The charge distribution around the SiC screw dislocation / side view 

Courtesy of  
National Institute for Material Science 
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ddsync*

setpro

erchk2*

vel3d1*

圧力の計算*	
(pres3x,	pres3e)

vel3d2*

calfbf*

calfrx*

caluel

nodlex*

hokan

caldnr*

ddcom2*

同期

物性

エラー	
チェック

速度	
予測子

速度	
修正

流体力

物理量の	
平均？

セル中心での	
速度

物理量の	
節点への補間

エラーフラグの	
伝達

サンプリング

収束判定用	
ノルム計算

＊は通信を呼ぶ

主
要
部
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vel3d1	
速度予測子の計算

vel3d2	
速度予測子と圧力から	

速度を修正

pres3x,	pres3e	
(圧力計算)

nodlex	
要素値を節点値へ補間

N
ex

t T
im

e

e2pmat		 要素毎の行列から全体行列を作る
ddcomx		 行列の共有節点に関する成分を隣接通信
dgnscl		 対角スケーリング
ddcomx		 行列の共有節点に関する成分を隣接通信
clrcrs		 ディリクレ条件を行列に反映
bcgs2x		 uvwの速度予測子をBi-CGSTB法で求める	

	 calaxc		 Axを計算
	 ddcomx		 隣接通信(Ax)	

	 ddcom2		 Allreduce	(r0・rk)	

	 ddcom2		 Allreduce	(b・b)	

	 calaxc		 Apkを計算
	 ddcomx		 隣接通信(Apk)	

	 ddcom2	 Allreduce(r0・Apk)	

	 calaxc		 Atkを計算
	 ddcomx		 隣接通信(Atk)	

	 ddcom2		 Allreduce	(Atk・Tk)	

	 ddcom2		 Allreduce(Atk・Atk)	

ループ

赤字は通信ルーチン
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pres3x	
		|	
		+--fild3x	要素内での速度の発散	

		|	
		+--ddcomx	右辺ベクトルbの隣接通信      	
		|	
		+--bcfix2	境界条件をAとbに入れる	

		|	
		+--e2pmat	CRS形式で全体行列を作る	

		|	
		+--bcgs2x	Ax=bを解いて圧力を求める	

		|				|	
		|				+--calaxc	->	ddcomx	
		|				|	
		|				+--ddcom2		内積×２	

		|				|	
		|				(ループ 要素毎)	

		|						calaxc		->	ddcomx	
		|						ddcom2 内積	

		|						calaxc		->	ddcomx	
		|						ddcom2 内積×４	

		|	
		+--aveprt	圧力(on節点)を隣接通信	

							|	
							+--	ddcomx

pres3e	
		|	
		+--fild3x	要素内での速度の発散	
		|	
		+--bcgsxe	要素毎で圧力を解く	
		|				|			
		|				+--callap	
		|				|					|	
		|				|					+--ddcomx	
		|				|					+--fild3x	
		|				|		
		|				+--ddcom2	内積×２	
		|				|	
		|				|		
		|				(ループ 要素毎		
		|							|	
		|							+--callap		
		|							|				|	
		|							|				+--ddcomx	
		|							|				+--fild3x	
		|							|	
		|							+--ddcom2 内積	
		|							+--callap	
		|							|				|	
		|							|				+--ddcomx	
		|							|				+--fild3x	
		|							|	
		|							+--ddcom2 内積×４	
		|	
		+--nodlex	要素圧力を節点値に補間	
							|			
							+--ddcomx

vel3d1	
速度予測子の計算

vel3d2	
速度予測子と圧力から	

速度を修正

圧力計算
N

ex
t T

im
e

節点圧力モード 要素圧力モード

エレメントバイエレメント全体剛性マトリクス作成
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14.11$

13.04$8.32$

4.83$

2.95$
2.10$

1.89$

callap._PRL_2_
calaxc_
fild3x._PRL_1_
callap_
vel3d1._PRL_16_
int3dx_
callap._PRL_5_
vel3d1._PRL_8_
vel3d1_
nodlex_

全体
47.47
単位：秒

• 10万個の4面体要素＋α	

• 14.11s(30%)が4面体要素の勾配計算	

• 13.04s(27%)が疎行列ベクトル積	

• 8.32s（17%)が4面体要素の発散計算

要素圧力モードでの処理時間内訳，上位10件

pp� �PSD

2016年5月19日　計算科学技術 特論Ｂ　



��

pp� ���

h3� _��c^1Y/�d

 

2016年5月19日　計算科学技術 特論Ｂ　

��

pp� ��8#-

y pnr y pnrS/ y pnrS- y pnrS,()

o k ziosl	o k g _
tpnrcw db

uv 	j ) (- ()/ ( )

tpnra

- -/

,* -

,- * )
). -/

* ,*, - -
* )(

). /). ,
). *.( ,)

j

j * *

)- .*

)/ ,)(
)- .*

). -))
)- .*

). (.,
)- .*

g z d (j eb cw f

LA ( LA ) LA * LA

�+ ¬ªÐ°¶²ÐÌU	

2016年5月19日　計算科学技術 特論Ｂ　



��

pp� ��8#-

�+ ¬ªÐ°¶²ÐÌU	

演算/通信時間の最大値(秒)

0
500
1000
1500
2000
2500
3000
3500
4000
4500
5000

1 2 3 4
case

実
行
時
間
(秒
)

演算
通信

j ) (- ()/ ( )

主要ルーチン実行時間最大値(秒)

0

200

400

600

800

1000

1200

1400

1600

1800

2000

1 2 3 4
case

測
定
時
間
(秒
) POIS3D

FIELD3N
FRACT1
CALAX
BCGSTB

j ) (- ()/ ( )

通信時間最大値

0

200

400

600

800

1000

1200

1400

1600

1800

1 2 3 4
case

測
定
時
間
(秒
)

DDCOM2
DDCOM3

j ) (- ()/ ( )

隣接通信

大域通信

ï FP¤ÊÈëÍÒÏëèª´�Ä¹
£Á¦�£Â·�p

ï k6c�¿)$c�¿')ª´�Ä
Á ¸\¡Äp

ï Zl·!nµD+ª´�Ä¹µW�
·[S¤�²´¥´�Äp

ï ÑêÞè¸ÇÞç¹!n±§Æ�»
Ã�´�·�

2016年5月19日　計算科学技術 特論Ｂ　

��

 

pp� ��8#-

�`T�§FG�

ï �.#¹Á ·ÌãÝÖÈ¹!n¤�Äp

ï ®¹!nÆ��#¹Á ¸=¸dTª´®Å¯Å¹ÚëØ¤�«!n
Æ]¦�3L·!nÆ	4p

ï ¨ ¬Ä¨¶¸ÁÃ�ÚëØº�¦�«!nÆ^P¬Ä*�·ÊÈë
ÍÒÏëè¹!n¶·Äp

ï ¨ÅµÑêÞè¸ÇÞçÏëÑåê¹!n¹¼Æ�»Ã�¬�¤�V
¶·Ä

 

2016年5月19日　計算科学技術 特論Ｂ　



��

1000Proc. 8000Proc.

F>í�
F>í�

ýrí�

ýrí�

pp� ��8#-

ï ¨¨µºyxxxÞéÓÒ¶�xxxÞéÓÒ¹T<ÆO¬p

ï FPº*�¸ÊÈëÍÒÏëèª´¢ÃéëØÉêÛæêÒ¿·�p

ï k6c�¹')¿·�¤)$c�sÒËæ�¹���������t¹¼¤!n¶�£²°

2016年5月19日　計算科学技術 特論Ｂ　

�	

pp� ��#M*[�b
c#MQA¥�ºÈÐ¿Ï±db

pp�¡P4mep
����Ó��Ë¶½©°·¶§�:
�¦©ÄË²ÐµÉÏ

2016年5月19日　計算科学技術 特論Ｂ　



�


E7��®ÐÀÌc�~�~��=!d #MQA¥

 ICRS=0 
       DO 110 IP=1,NP 
          BUF=0.0E0 
          DO 100 K=1,NPP(IP) 
               ICRS=ICRS+1 
               IP2=IPCRS(ICRS) 
               BUF=BUF+A(ICRS)*S(IP2) 
    100   CONTINUE 
          AS(IP)=AS(IP)+BUF 
    110 CONTUINE
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カーネル概要 1/2

DO IE=1,NE 
   IP1=NODE(1,IE) 
   IP2=NODE(2,IE) 
   IP3=NODE(3,IE) 
   IP4=NODE(4,IE) 
   SWRK=S(IE) 
   FX(IP1)=FX(IP1)-SWRK*DNX(1,IE) 
   FX(IP2)=FX(IP2)-SWRK*DNX(2,IE) 
   FX(IP3)=FX(IP3)-SWRK*DNX(3,IE) 
   FX(IP4)=FX(IP4)-SWRK*DNX(4,IE) 
    
   FY(IP1)=FY(IP1)-SWRK*DNY(1,IE) 
   FY(IP2)=FY(IP2)-SWRK*DNY(2,IE) 
   FY(IP3)=FY(IP3)-SWRK*DNY(3,IE) 
   FY(IP4)=FY(IP4)-SWRK*DNY(4,IE) 
    
   FZ(IP1)=FZ(IP1)-SWRK*DNZ(1,IE) 
   FZ(IP2)=FZ(IP2)-SWRK*DNZ(2,IE) 
   FZ(IP3)=FZ(IP3)-SWRK*DNZ(3,IE) 
   FZ(IP4)=FZ(IP4)-SWRK*DNZ(4,IE) 
ENDDO

型 配列名とサイズ 内容
ĩĮĴĥħĥĲďę ĮįĤĥčĞđĮĥĎ 節点リスト
ĲĥġĬďę ĳčĮĥĎ 圧力
ĲĥġĬďę ĤĮķčĞđĮĥĎđĈĤĮĸčĞđĮĥĎđĈ

ĤĮĹčĞđĮĥĎ 形状関数の導関数
ĲĥġĬďę ĦķčĮİĎđĈĦĸčĮİĎđĈĦĹčĮİĎ 圧力勾配ベクトル

※NEは要素数，NPは節点数	

　 単精度だが工学上問題はない

四面体要素について∇pの有限要素近似                       　を計算する
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カーネル概要 2/2

1 5 2 6

9 13 10 14

3 7 4 8

11 15 12 16

DO ICOLOR=1,NCOLOR(1) 
   IES=LLOOP(ICOLOR  ,1)+1 
   IEE=LLOOP(ICOLOR+1,1) 
   DO IE=IES,IEE  
      IP1=NODE(1,IE) 
      IP2=NODE(2,IE) 
      IP3=NODE(3,IE) 
      IP4=NODE(4,IE) 
      SWRK=S(IE) 
      FX(IP1)=FX(IP1)-SWRK*DNX(1,IE) 
      FX(IP2)=FX(IP2)-SWRK*DNX(2,IE) 
      FX(IP3)=FX(IP3)-SWRK*DNX(3,IE) 
      FX(IP4)=FX(IP4)-SWRK*DNX(4,IE) 
    
      FY(IP1)=FY(IP1)-SWRK*DNY(1,IE) 
      FY(IP2)=FY(IP2)-SWRK*DNY(2,IE) 
      FY(IP3)=FY(IP3)-SWRK*DNY(3,IE) 
      FY(IP4)=FY(IP4)-SWRK*DNY(4,IE) 
    
      FZ(IP1)=FZ(IP1)-SWRK*DNZ(1,IE) 
      FZ(IP2)=FZ(IP2)-SWRK*DNZ(2,IE) 
      FZ(IP3)=FZ(IP3)-SWRK*DNZ(3,IE) 
      FZ(IP4)=FZ(IP4)-SWRK*DNZ(4,IE) 
   ENDDO 
ENDDO

カラーリングによりデータ依存が生ずる
要素を別のグループ(カラー)に分ける

1 5 2 6

9 13 10 14

3 7 4 8

11 15 12 16

要素(メッシュ)

11 1512 169 1310 14

1 52 63 74 8

配列 LLOOP/NODE/DNX～Z

・・・

・・・

カラー1 カラー2

カラー3 カラー4

メモリ上配置
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• 要求バイト 
16要素×4B×(9/4)+1要素×4B=148B 

• 浮動小数点演算数 
24FLOP 

• 要求B/F値は148/24=6.17 

• STREAMベンチマークによる「京」の実効メモリバンド
幅は46.6GB/s 

• 「京」の実効B/F値は46.6/128=0.36 

• メモリバンド幅がネックとなり実効上の性能上限は
128GFLOPSの0.36/6.17=5.83%
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•カラーリングのみを実施しスレッド並列した時点で1.6%のピーク性能比 
•calaxcと同様の節点のオーダリングを行う事でピーク性能比：3.78%を達成 
•さらに配列融合を実施し4.41%まで向上

パターンNo ピーク
性能比%

L1D
キャッシュ
ミス率%

メモリ
スルー
プット
GB/s

1 3.95 3.98 35.70
2 4.05 3.69 35.91
4 4.05 3.69 35.88
5 4.41 3.37 38.80

ƞƒƶƴĮŉ
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ė
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ę

ĤĮķđĈĤĮĸđĈĤĮĹžĤĮķĸĹŰØ5
ĦķđĈĦĸđĈĦĹžĦķĸĹŰØ5
ƞƒƶƴėƹ�Â�HC}
ƞƒƶƴĘƹƞƒƶƴĖ

"P

•加えてブロック間の要素数のバランスを改善することによりピーク性能
比：4.58%，メモリスループット：41.22GB/secまで到達
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現状の総合性能は80000ノードでピーク性能比：3.16%
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ある程度チューニングされている 
rprj3(10.2%)を分析しさらに高速化を目指す
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ģĈĈĈĈĈĈĈĈĈĈĈŃėĈğĈėďńėĒĖĈ

ĈĈĈĈĈĈĈĈĈĈĈĈľŉĈńĖğėđŇĖńĈ
ĈĈĈĈĈĈĈĈĈĈĈĈĈĈŃĖĈğĈėďńĖĒľĖĈ
ģĈĈĈĈĈĈĈĈĈĈĈĈĈŃĖĈğĈėďńĖĒĖĈ
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