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はじめに 1

直接数値計算手法 2

アメリカエネルギー省によると、今 後 30 年 以上にわたり、化 石 燃 料の燃 焼によるエネルギー供 給 量は全 世 界の消 費
量の 8 割 以上を担うと予 測されており、これによりより厳しい環 境 規 制が各 種 燃 焼 機 器の設 計に課せられる。直 接 数
値 計 算（DNS）は、産 業 DFD 実 行に必 要な乱 流 燃 焼モデル開 発などの乱 流 燃 焼 研 究において重 要な役 割を果たすが、
一 方で計 算コストや物 理 境 界 条 件の設 定において困 難を伴う。
本 記 事では、これらの問 題に対する、東 京 工 業 大 学で開 発された直 接 数 値 計 算コードTTX に組み込まれた数 値 計 算
手 法について説 明する。

TTX： 反応性乱流の直接数値計算
源 勇気 *　青木 虹 造 **　店橋 護 *
* 東京工業大学・工学院機械系　** 東京工業大学・機械宇宙システム専攻

アメリカエネルギー省によると、今後 30 年以上にわたり、化石

燃料の燃焼によるエネルギー供給量は全世界の消費量の 8 割以

上を担うと予測されている[1]。このため今後は、より厳しい環境

規制が各種燃焼機器の設計に課せられる。直接数値計算（DNS）

は、各種燃焼機器開発設計に関わる産業数値流体力学（CFD）

に必要な乱流燃焼モデルの開発などの乱流燃焼研究において

重要な役割を果たす。

　過 去 数 10 年にわたり、DNSは統 計 的に 1 次 元な自 由 伝 播 乱

流火炎や周期境界を持つ領域内の燃焼場などの簡単な計算領

域形状に対して適用されてきた。しかし、近年の計算機性能の

向上により、比較的計算コストが高く、比較的複雑な物理境界

を持つ系のDNSが可能になった。これらの境界形状には、例え

ばV 型乱流火炎や噴流火炎、JICFと呼ばれるガスタービンエン

ジンに関係する燃焼形態や旋回乱流火炎が挙げられる。また、

計算機性能の向上により、より複雑で現実的な燃料種の燃焼を

詳細に計算できるようになり、これらの計算結果から得られる知

見は、今後のモデル開発において有望であると考えられる。これ

らの複雑な物理境界形状の一つに、計算メッシュ形状に沿わな

い任意の形状を持つ壁条件や流入条件があるが、過去に行われ

た比較的複雑な形状を持つDNSでは、これらの物理境界条件に

仮定された速度・スカラー分布を適用し、現実的ではない領域

形状を適用するなどして、この問題を避けてきた。ポータブルで、

高精度な埋込境界条件手法は、この問題を直接的に解決するひ

とつの手法であり、この計算手法の開発が望まれている。

　また、メタンや n ヘプタンなどの現実的でより複雑な燃料種

を用いた詳細化学反応を考慮に入れたDNSは、乱流燃焼モデル

開発に必要ないわゆる火炎と乱流の干渉機構の解明に重要であ

る。しかし、これらの素反応を考慮に入れた計算には膨大な計

算コストが必要であり、これの実現には、化学反応速度に関す

る時間積分の計算速度を飛躍的に向上させる計算手法が必要

である。

　本記事では、東工大において開発された直接数値計算コード

TTXに組み込まれたこれらの数値計算手法について解説し、東

京大学 Reedbush-Uにおける性能及び精度を評価する。

２．１　基礎方程式と計算手法

乱 流 燃 焼 直 接 数 値 計 算の基 礎 方 程 式は、質 量、運 動 量、エネ

ルギー、N -1 個の化 学 種の質 量 分 率に関する完 全 圧 縮 性の保

存 方 程 式からなる。ここで、N は直 接 数 値 計 算において考 慮

する全 化 学 種 数である。基 礎 方 程 式は、4 次 精 度 中 心 差 分 法

を用いてデカルト直 交 格 子 状で離 散 化され、3 次 精 度 Runge-

Kutta（ RK）法を用いて時 間 方 向に積 分される。差 分 法により

起 因する非 物 理 的な数 値 振 動は、6 次 精 度 陽 的フィルターま

たは、4 次精度コンパクトフィルターを用いて除去される。全

ての計算境界条件は、Navier-Stokes characteristic boundary 

conditions （ NSCBC）境界条件を用いて記述される。より詳細

な計算手法は、以前の研究において報告されている [ 2 - 6 ]。

２．２　MTS 及びCODACT

燃 焼のDNSにおいては、化 学 反 応 項を含む基 礎 方 程 式の時

間 積 分 が 困 難 と な る。陽 解 法 を 用 い る 場 合、そ の 時 間 刻み

（Δt ）は 流 れ 場 の 最 小 の 反 応 時 間 スケ ー ル 以 下 に 設 定 さ れ

る 必 要 が あ る が、そ の 値 は CFL 条 件 に よ っ て 制 限 さ れ る 時

間 刻みよりもはるかに小さなものとなり得る。MTS（multi-

timescale） 法 [7 ] は、化 学 反 応に関する常 微 分 方 程 式 （ODE）

を反 応 時 間スケールよりも大きな Δt によって積 分するため

の 時 間 積 分 手 法 で あ る 。M T S 法 に お い て、各 化 学 種（ Yk ）

はその時 間スケール（τk ）に基づき、一つの積 分 グループ に

属 する。化 学 種 Y k が 属するグル ープのグル ー プ 番 号（ M ）は

M = log10（Δt /τk ）+ 1 により与えられる。第M グループに属する



03

化学種の保存式は時間刻み Δt M = Δt /10（ M -1）を用いて時間積

分される。本時間積分は最小のΔt M から順次実施される。Δt M

を用いた時間積分により第 M グループに属する化学種の質量分

率が収束すると、そのグループの質量分率はそのまま固定され、

続けて時間刻みΔt M -1 を用いた時間積分がODE 系に対して実施

される。以上のように、MTS 法を用いることで化学種の最小の

時間スケールに制限されないΔt をDNSにおけるグローバルな

時間刻みとして利用することが可能となる。

　計算コスト削減に対するもう一つのアプローチとして、ODE

系のサイズの縮小が挙げられる。CODAC（correlated dynamic 

adaptive chemistry）[8] は計 算 領 域の各 点・各 時 間ステップ

において簡 略 反 応 機 構を動 的に生 成する手 法の一つである。

CODACにおいては、化学反応において重要となるいくつかのパ

ラメータを用いて位相空間が構築される。通常このパラメータ

としては、温度と燃料、酸化剤、ならびに数種のラジカルの質量

分率が選択される。CODACでは、ある点における瞬 時の位 相

パラメータと別の参照点（時空間的に異なる 1 点）のパラメー

タを比 較することで、構 築された位 相 空 間における二 点の相

関を調べる。相 関の有 無を判 断するための閾 値はユーザーに

よって設定される。もしこの二点における位相パラメータに相

関がある場合には、参照点において既に用いられていた簡略反

応機構は相関のある別の点において再利用される。ある点と相

関を示す参照点が存在しない場合には、新たに簡略反応機構を

生成する必要がある。簡略反応機構の生成にはPFA（path flux 

analysis）[9] が用いられる。

　上記手法に加え、TTX ではCODACT （CODAC and transport ）[10]

によりさらなる計 算コストの削 減がなされる。CODACTでは、

CODAC 同様の位相パラメータの相関を用いることにより輸送

係数（粘性係数、拡散係、熱伝導率）の計算にかかるコストが削

減される。輸 送 係 数 計 算の省 略のために用いられる位 相パラ

メータとしては、温度と高い濃度を示す数化学種のモル分率が

用いられる。CODACの場 合と同 様、ある点における位 相パラ

メータが別の点における位 相パラメータと相 関を示す場 合に

は、その点における輸送係数は計算されず、参照点において計

算された値が再利用される。

２．３　埋込境界法

本 研 究で開 発した埋 込 境 界 法は、一 般 的に用いられる仮 想 領

域 [11] の手 法に基づくが、ポータブル及び高 精 度 化のためにこ

の手法を改良した。高精度化に関する重要な手法として、従来

の手 法では仮 想 領 域として、非 流 体 領 域 及び流 体 領 域に接す

るメッシュのみが用いられているが、これに加え、仮想領域にあ

る壁 方 向 厚みを含む領 域を含める。壁 垂 直 方 向のメッシュの

厚みは、例えば、等間隔メッシュで 1 次元の場合では、max（nd 、

nf /2 ）と計算される。ここで、nd と nf  は、それぞれ中心差分の

精度と空間フィルターの精度である。図 1 に本 DNSコードの条

件 （nd = 4 and nf  = 6）における計算領域と仮想領域を図示する。

仮想領域のメッシュが決定されれば、それぞれの仮想メッシュ

点に対応する参照点が以下の式のように求める。

ここで、3 つの位 置ベ クトル　 は、それぞれの仮 想メッシュ点に

対する参照点位置、壁面位置及びその仮想メッシュ位置を示す。

DNS 宙で解かれるそれぞれの物理量 、　、に関して、参照点にお

ける値（参照値）を補完により推定し、この参照値と以下の式を

用いて、壁面境界条件に応じ、それぞれの仮想 メッシュ位置に

おける値を算出する。

ここで、式（2）はディリクレ条件、式（3）はノイマン条件に対応す

る。本研究では、仮想領域の値として、速度及び温度には式（2）

を、化学種質量分率及び圧力には式（3）を用いた。また、質量保

存を満たすため、密度には、式（2）と（3）の両方を用いている。

図 1   埋込境界法を用いた直接数値計算領域の模式図。
 青影は仮想領域を示す。
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TTX： 反応性乱流の直接数値計算

３．１　MTS 及びCODACT

TTXを用いて実施した典型的な計算性能を図 2 に示す。実施し

た燃 焼 計 算 系は、全 方 向 周 期 境 界 条 件を用いた 3 次 元 領 域で

あり、計算においては節２．２のMTS 及びCODACT 、節２．３の埋

込 境 界 法は用いていない。計 算 領 域は予め 1000Kに予 熱した

メタン・空気の予混合気が 1 気圧で満たされており、計算開始

とともに、領域中心部に設ける高温領域により着火開始する。

高温領域は、ガウス分布に基づくエネルギーソース項をエネル

ギー保 存 方 程 式に加えることで実 現している。1コアあたり、

12 3 格子点を用い、100 時間ステップまでの計算時間の平均速

度のweak scalingを示している。図 2 より、TTXが様々な並 列

数において優れた並列性能を有していることが分かる。

　次に、MTSやCODACTを用いた際の計算性能及び精度につい

て検証した。検証に用いた 計算ケースは、ケース（i）：CODACT

を用いない陽的 RK 、ケース（ii）：CODACTを用いず、時間積分は

MTSで実施 、ケース（iii）：CODACT 及びMTSの両方を用いて計算

を実施 、の 3ケースである。この 3ケースで行った共通の計算系

は、典型的な均一自着火燃焼場であり、温度の時間変化を図 3

に示す。ここで、ケース（ i ）については、化学反応時間スケール

の制約から、時間刻み幅をΔt  = 1ns とし、その他のケースにつ

いては、Δt =5ns とした。図 3 に示すように、全てのケースにお

いて、同一の温度変化が計算されているが、陽的 RKを用いて計

算を行ったケース（ i ）に関しては、圧力が上昇し、化学反応時

間スケールが Δt より十分大きくなくなる 5ms 付近で他のケー

スの解からずれ始めることが分かる。従って、MTSを用いず陽

的 RKを用いる計算を正しく行う場合には、さらに小さなΔt を

用いることが必要があり、これは計算コストに大きく影響する。

また、今回の系ではCODACTは計算精度には影響を与えないこ

とも図 3 に示されている。図 4 は、計算物理時間における累積

計算コストを 3 つのケースついて示したものである。明らかに、

一番小さい時間 刻み幅をもつケース（i）は、一番多くの計算コ

ストを示し、MTSとCODACTの両方を用いたケースでは一番小

さいコストを示す。これら 2ケースのコスト差はおよそ 7 倍か

ら 8 倍となっており、CODACT 及びMTSによる計算速度向上が

燃焼直接数値計算において有効であることが示された。

３．２　埋込境界法

開発した埋込境界法の精度を検証するために、非燃焼 Taylor-

Couette 流の 2 次元計算を実施した。円形の内壁及び外壁は埋

込 境 界を用いて記 述し、異なる空 間 分 解 能の直 接 数 値計算結

果を厳密解と比較することで精度を検証した。図 5 に最大誤差・

誤差の空間 2 乗平均（L 2）と格子点数の関係を示す。L 2 の傾きは

3 次 ～ 4 次となっており、従来の直接数値計算と同等の精度を

有していることが分かる。従って、精度の面において、従来の 2

次精度である埋込境界法に比べ、本手法がより直接数値計算に

適している。

図 2 TTXにおける典型的なweak scaling 性能。

図 3 ケース（i）-（iii）における温度時間変化の比較図。 
 赤線： （i）、 黒破線：（ii）、 黒線：（iii）。

図 4 ケース（i）-（iii）における累積計算コスト比較図。 
 赤線： （i）、 黒破線：（ii）、 黒線：（iii）。

計算速度性能と精度 3
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　非反応円筒管内乱流の直接数値計算は、任意の構造格子を

用いて過去に数多く行われており、本研究では埋込境界を用い

た非反応円筒管内乱流の直接数値計算をこれらのデータベー

スと比較し、埋込境界法が壁面乱流を正しく記述できるかにつ

いて検 証した。初 期の摩 擦 速 度と円 筒 半 径から定 義されるレ

イノルズ数 Reτは 200 であり、計算領域の大きさと計算された

流れ方向速度場を図 6 に示す。直接数値計算は、計算領域流れ

方向長さと平均流速から計算される mean - flow - through（τD ）

に対して 40τD 実 施し、各 統 計 量は 25τD 以 降からサンプリン

グした。図 7 に、平均主流速度分布に関して、本直接数値計算

結果と以前の研究において報告されている結果を示す。本計算

結果は、同様のレイノルズ数のケースにおいて、過去の計算結

果と非常に良い一致を示しており、埋込境界法を用いることで、

デカルト格子状においても、円筒のような壁面形状と干渉する

乱流場を考慮可能ということが示された。また、本計算系にお

ける計 算コストは、東 京 大 学 Reedbush-Uにおいて 1296コア

を用いた場合において埋込境界を用いている場合には各ステッ

プ1020msであり、これは埋込境界をオフにすると 950msまで

減少する。この計算速度差は非燃焼場において 5 % 程度であり、

本研究で開発した埋込境界による計算コスト増は、十分小さい

と考えられる。

３．３　乱流燃焼の 3 次元直接数値計算

TTXを用いて実施した、典型的な乱流燃焼場の 3 次元直接数値

計 算 結 果を図 8 に示す。本 記 事にて述べた数 値 手 法を従 来の

DNS 手法と組み合わせることで、今後、乱流燃焼 DNSの適用範

囲が、今までのような比較的小さいスケール、シンプルな燃焼

場から、より実際の燃焼機器に近い、大きいスケールを持つ複雑

流れ中に存在する燃焼場まで広がると考えられる。

図 5   層流 Taylor-Couette 直接数値計算から得られた
 誤差収束速度。

図 7   円筒内乱流直接数値計算における
 平均主流方向速度分布。

図 6   円筒内乱流直接数値計算における
 計算領域と主流方向速度成分。

図 8   TTXを用いて実施した典型的な
 旋回乱流中に存在する燃焼 DNS 結果。
 等値面：熱発生率、色：無次元温度。
 左：低スワール数（0.6）ケース、
 右：高スワール数（1.2）ケース。
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反 応 速 度 計 算 に 関 す る 計 算 性 能 向 上 を 実 現 す る MTS 及 び

CODACT 、より柔 軟な境 界 条 件を記 述できる埋 込 境 界 法を

組み込んだ直 接 数 値 計 算コードTTXについて述べた。MTSと

CODACTの利用により、7 倍から 8 倍の計算速度向上が達成で

きた。また、開発された埋込境界法は、一般的な直接数値計算

と同等の精度を有することが示された。
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はじめに 1 背景 2
科学技術計算では偏微分方程式の解法として一様格子上の差

分 法が多く用いられている。一 様 格 子では計 算 対 象 空 間 内に

おいて必要とされる最も細かな粒度に全体を揃える必要がある

が、一部のみ粒度を細かくする必要がある場合には適合格子細

分化法（Adaptive Mesh Refinement）が有効である。AMRにお

いては、初期状態としては比較的粗い格子とし、部分空間毎に

動的に格子を細分化する。必要な箇所以外は粗い格子を用いる

ことにより、理論的には全体の計算量や必要メモリ量を大きく

削減可能である。これは将来に向けてより大規模な問題を解く

ために大変有望な特質であり、今後ますますその重要性が高ま

ることが予想される。

　一方で、空間が異なる粒度で表現されるAMRでは一様格子に

比べて複雑な処理が必要とされる点が問題であり、特にGPU 等

のアクセラレータを用いた並列システムにおいて顕著である。

AMRでは異なる粒度の格子を管理する必要があり、また実行時

に変わりうるため、それらの処理に要する時間がオーバーヘッ

ドとなる。これは特にメモリ空間が分断されたマルチGPUシス

テムにおいては煩雑な処理となり、データの移動を適切に最適

化する必要がある。今日ではGPUの計算科学における有効性は

多く示されてきているが、これらの技術的困難さからGPUを用

いた並列 AM R をサポートしたソフトウェアは希であり、実際に

高い性能を達成しているフレームワークは我々の知る限り存在

しない。これはCPU 向けにはFLASHのような広く用いられてい

るAMRフレームワークが存在することと対照的である[1]。

　本 稿では、大 規 模 GPUシステムに対 応したスケーラブルな

AMRフレ ームワークであるDainoを紹介する [3]。これは高い抽

象度を有したプログラミングモデルを実現したものであり、ユー

ザコードから自 動 的に並 列 GPUシステム向けAMRコードを生

成する。以下、その概要および性能について述べる。

構造 AMRでは直交格子を領域内状態に応じてその粒度すなわ

ち格子間隔を変化させる。粗密の格子は通常は入れ子された格

子として表現され、全体の問題空間は階層的に管理される。こ

のような階層的な格子の実装手段としては木構造の利用があげ

られ、木構造 AMRでは空間を一定サイズのブロックに区切り、

ブロック毎に必要に応じて粒度の調整を行う。

　3 次元木構造 AMRでは八分木を構成し、木の葉は一定要素数

の直方体（ octant）を持ち、木の根は問題空間全体を表す。それ

ぞれの部分領域毎の必要格子粒度に応じてoctantは再帰的に

細分化され、木構造の親子関係が部分領域とその細分化された

格子の関係に相当する。また、典型的には近隣の格子間では一

定の細分化レベルに対する制約が与えられ、2 : 1 制約では急激

な粒度の変化を抑制するために隣接する格子間ではその細分化

レベル、すなわち根からの深さの差が高々1 であるとされる。八

分木では深さ優先順序による葉の走査は空間充填曲線の一つ

であるモートン曲線に相当する特徴を持つ[4]。これは問題を分

散メモリ上で並列に計算する際に有効な特質であり、葉 octant

をモートンIDによってソートし、PE 数に均一に分割することで、

問題空間全体を一様に分割することができる。また、空間充填

曲線 IDによってソートされているため、各 PEには近接のoctant

が割り当てられ、PE 間の通信を削減することにも有効である。

図 1 に空間を 3 つのPEによって分割する場合の例を示す。

GPUを用いた高性能並列 AMRのための
ハイレベルフレームワーク

適応的格子細分化法（Adaptive Mesh Refinement）は必要な部分のみ格子を細分化することによって計算量を削減
可能にするものである。しかしながら粒度の異なる階層的な格子の管理を実行アーキテクチャ向け最適化する必要
があり、実際に高効率なAMRを実現することは困難である。この問題は、特にGPUを用いたスーパーコンピュータの
ような複雑なシステムにおいて顕著である。
本稿では、逐次実行モデル向けに記述された簡潔なAMRコードからGPUスーパーコンピュータ向けに最適化された
コードを自 動 的に生 成するハイレベルフレームワークを紹 介する。3 つのAMRアプリケーションを本フレームワー
クによって実装したところ、人手による実装と同程度の性能を達成できることがわかった。また、TSUBAME2.5 にお
いて最大 3640 台を用いた規模まで良好なウィークスケーリングを達成できることがわかった。

モハメド ワヒブ*　丸山 直也 *　青木 尊之 **
* 理化学研究所計算科学研究機構　** 東京工業大学学術国際情報センター
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高性能 AMR のための
ハイレベルフレームワーク 3
我々はAMRアプリケーションの開発において高い生産性を実現

するフレームワークを設計する。本フレームワークは高い抽象

度を有したプログラミングモデルを基本とし、それによりユー

ザへの負担を最小限にとどめ、同時に高効率かつスケーラブル

なAMRコードを自 動 的に生 成する。これは独 自コンパイラお

よびランタイムソフトウェアから構成され、指示文によって一

様格子モデルからの宣言的な拡張によるプログラミングにより

AMRの記述が可能である。またこれらの指示文を用いたプログ

ラミングでは特定の機種には依存せず、GPU 等の特定機種向け

コード生成および最適化はコンパイラによって自動化される。

木構造格子の生成および管理などの実行時に必要な定型処理

はランタイムソフトウェアによってAPIとして提供される。

３．１　プログラミングモデル 

DainoフレームワークではAMRプログラミング用 指 示 文を提

供する。ユーザは通常のC 言語によって記述された逐次一様格

子プログラムにAMR 化に必 要な格 子をあらわす配 列の指 定や

ステンシルループの指定を行う指示文を追加することでアプリ

ケーションをAMR 化することができる。また、これらの指示文

は本フレームワークのコンパイラのみによって解釈されるもの

であり、通常のコンパイラからは無視され、その場合は一様格子

アプリケーションとして正常に実行可能である。図 2 にステン

シルカーネルの指示文の例を示す。指示文の詳細については文

献 [3]を参照されたい。

３．２　最適化

DainoフレームワークではGPUクラスタを用いる際、ステンシ

ルおよび格子の細分化処理をGPU 上で実行し、八分木や負荷分

散 処 理はCPU 上で実 行する。GPU 向けには基 本 的なステンシ

ル向け最適化 [5] に加えて、適切なデータ構造の選択、ユーザ管理

キャッシュの利用が格子の細分化等の処理に対してコンパイラ

によって自動的に適用される。また、GPUを効率良く利用する

ことに加えて特に多数のGPUを用いる際はGPU 間の通信や負荷

分散が重要になる。本フレームワークではコンパイラとランタ

イムが協調することによって自動的に通信処理の最適化やGPU

あたりの割当 octant 数の均一化が行われ、ユーザは分散メモリ

環境で実行する際に必要とされる最適化を意識する必要がない。

３．３　実装

本フレームワークのコンパイラとランタイムソフトウェアの実

装について概 要を述べる（図 3）。コンパイラはLLVMコンパイ

ラの拡張として実装されており、LLVMが提供する機能を用いて

GPU 向けコード生成も実現している [6]。具体的にはまずLLVM

コンパイラのフロントエンドを拡 張し、指 示 文が付 加された

ユーザプログラムの解析および最適化を行い、LLVMの中間表

現（IR）に変換する。次に、IR 上の変換処理としてAMRに必要な

木構造の管理等のランタイムAPIの呼び出しを適切な箇所に挿

入する。最後にLLVMによってIRから実行バイナリコードが生

成される。LLVMではIRからNVIDIA GPU 向けコード生成が可能

であり、我々のフレームワークによる拡張は主にIRを生成する

部分までに限定されている。

図 2   一様格子ステンシルへの
 Daino 指示文の適用例

図 1   （a）はAMRによる格子細分化例およびその
 モートンカーブ。（b）はその木による表現。
 色の違いは 3 つのPEに分割した状態を表す。

GPUを用いた高性能並列 AMRのためのハイレベルフレームワーク
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　ランタイムソフトウェアは 2 つのライブラリから構成される。

まず 1 つ目はAMRの八分木格子の生成等の基本的な管理をAPI

として提供する。2 つ目のライブラリは分散メモリ空間向け通

信ライブラリであり、GPU 間の袖領域交換等の通信処理をMPI

によって実装したライブラリである。このような通信処理は人

手によるプログラミングでは煩雑な記述が必要とされる場合が

多いが、本ライブラリに必要な処理をまとめることによってコン

パイラによるコード生成が大幅に簡略化される。

図 3   フレームワーク実装概要

評価 4
提案フレームワークによるGPUクラスタでの性能を 3 つのアプ

リケーションを用いて評価する。評価としては速度およびスケー

ラビリティを人手によって記述されたバージョンと比較する。

４．１　評価アプリケーション

　• Phase field simulation: 2 元合金のデンドライト凝固計算 [7]. 

　• Hydrodynamics solver: directional splitting 法を用いた

 2 次精度双曲線型オイラー方程式の計算 [8].

　• Shallow-water model: ナビエストークス方程式による

 浅水モデルの計算 [9].

４．１　結果

図 4 にウィークスケーリング評 価 結 果を示す。図では一 様 格

子、手動記述によるAMR 、および本フレームワークによる自動

AMRの性能を示した。本結果より、フェーズフィールド法では

TSUBAME2.5 の 3640 台のGPUを用い一 様 格 子に比べて 1.7 倍

超の性 能 向 上を達 成できていることがわかる。本アプリケー

ションはゴードンベル賞を受賞した高い性能を達成しているも

のであり [7] 、それに対してさらなる性能向上を達成できている

ことは重要な成果と言える。また、手動記述バージョンと比較

しても同等のスケーラビリティを達成できていることがわかる。

図 4   ウィークスケーリング性能
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図 5   ストロングスケーリング性能

おわりに 5
本稿では構造 AMR 向けハイレベルフレームワークを紹介した。

本フレームワークでは実行アーキテクチャ向けに自動的にコー

ドを生成し、ユーザは逐次実行モデルによるコードからの宣言

的な指 示 文のみよってAMR 拡 張が可 能になる。これによって

GPUクラスタ等の高度なプログラミングが必要とされる環境に

おいてもAMRを簡便に利用可能になり、実際にその有効性およ

び性能をTSUBAMEスーパーコンピュータ上で 3 つのアプリケー

ションを用いて定量的に示した。GPUを数千台規模の規模まで

自動的に利用可能にした研究は我々の知る限り本研究が初めて

である。今後は境界条件や格子細分化条件のより柔軟な設定

を可能にすること等、本フレームワークの拡張および性能最適

化を実施していく予定である。
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はじめに 1 クライアント側とクラウド側の分担 2
高 性 能なGPU（Graphics Processing Unit ）の恩 恵は受けたい

が、手 持ちのコンピュータにGPU 環 境を整える手 間やコスト

は最 小 限にしたいというユーザーが増え、様々なサービスや

ツールが生まれてきている。Amazon EC2 [1] では 16GPUまで

の仮想マシンをクラウド上に構築しGPGPU（General-Purpose 

computing on GPUs）アプリケーションを手軽に走らせること

が出来る。Nvidia GRID[2]では、クラウド側のGPUで計算するだ

けでなく高 精 細なレンダリング結 果をクライアント側に低 遅

延で転送することで、貧弱なGPUしか持たない端末でも高機能

なGUIアプリケーションを実行することが出来る。

　本稿では、GPU 上でCUDA（Compute Unified Device 

Architecture）を使って計算するだけでなく、可視化も同時に

行うようなアプリケーションを想 定する（例えばInteractive 

Molecular Dynamics Simulation [3]）。今後タブレットのような

多くのセンサーを持つ端末を使ってインタラクティブなシミュ

レーションと描画を行うことへの要求が高まっていくと考えら

れるため、クラウド側の高機能 GPUをモバイル端末等のクライ

アント側からシームレスに使う手法が望まれる。

　DS-CUDA [4, 5] はクライアント側に実 GPUを装着しなくてもク

ラウド側のGPUを見かけ上使えるツールであり、耐故障性機能

もあることが特徴である。以下ではこれまでの報告から抜粋し

てその概要を述べる。

何でも一つのコンピュータで実現するのではなく分担する方が

コストや電力的に効率が良いことも多いが、クライアント側と

クラウド側の分 担 方 法は以 下のようないくつかの方 式が考え

られる（図 1）。

 A）ほぼ全ての計算やレンダリングをクラウド側で行う。

 B）レンダリング部分だけクラウド側で行う。

 C）CUDAの計算だけクラウド側で行う。

　A）の場合、クライアント側 はゼロクライアント端末のように

振る舞う。つまり、クライアント側のキーボードやタッチなど

の入力をクラウド側に送り、逆にクラウド側の画面や音などの出

力だけがクライアント側に転送される。しかし、Nvidia GRID の

ようなサービスでは通常ユーザーが自分のアプリケーションを

コンパイルして実行することは想定しておらず、クラウド側 で

サポートしないアプリケーションを走らせることは基本的に出

クラウド的 GPU 利用を
簡単にするツール：DS-CUDA

GPUの利用方法がゲームやHPC 領域に広がり、GPUを備えたクラウドサービスも出始めている。
提案するDS-CUDAの場合はGPUでの計算機能（CUDA 機能）だけをクラウド側にオフロードする。この方式では、ユー
ザーアプリケーションをクライアント側で自由に作り替えたりセンサー等の情報が使いやすいだけでなく、耐故障性機能
を実現しやすいというメリットがある。
DS-CUDAの機 能の概 要の他、TSUBAMEの 1,024GPUを使ってレプリカ交 換 分 子 動 力 学シミュレーションを 880 倍 加
速した例、オーバークロックしたGPUを使って耐故障性機能のオーバーヘッドを測定した例、タブレットを使ってエネル
ギー効率を測定した例などを報告する。

成 見 哲
電気通信大学 情報・ネットワーク工学専攻

図 1   クライアント側とクラウド側の分担
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表 1 はいくつかのツールを比較している。C ）方式のDS-CUDAと

r CUDAはクライアント側でソフトウェアが動くためクライアント

独自の機能を実現するのは簡単である。クラウド側にはCUDA 

APIで呼ばれた引 数だけの情 報が伝わるため、ファイルなどの

可読な情報がクライアントから漏れにくいというメリットもあ

る。しかし、GPUで計算した結果をそのまま使って描画する機能

（ OpenGL Interoperability 機能など ）は（今の所）使えない。

　rCUDAの場合はダイナミックリンクライブラリの付け替えだ

けでクラウド側 GPUを使えるためリコンパイルが不 要である

が、DS-CUDAは必 要である。逆にrCUDAはクライアント側で

CUDAが必須であるが、DS-CUDAの場合はCUDAをサポートし

ない環境でCUDAを仮想的に動かすことも個別に対応すれば可

能になる[8, 9]。Nvidia GRIDやAmazon EC2 ではクライアント側

にCUDA 環境は不要でありどこからでもすぐに使えるというメ

リットはあるが、普段自分が手元で開発に使っている環境とは

別にクラウド側にも開発環境を持つ必要がある。

　また、DS-CUDAの特徴として、GPUが計算間違いをしたとき

やネットワークトラブルに対する耐故障性機能を有している。

GPUの信頼性は、仮にGPGPU 専用モデルであってもCPUよりも

一般に低く[10] 、信頼性のあるシミュレーションを行いたい場合

耐故障性機能があると望ましい。特にクラウド環境ではネット

ワークの不安定さも信頼性に大きく影響する。

　A）方式で耐故障性機能を実現するのは難しい。Amazon EC2

図 2 ではDS-CUDAでのコンパイルの手 順、図 3 ではDS-CUDA

システムの構成例を示す。

　まず、クライアント側のCUDAのソースコードはDS - CUDA

コンパ イラ（ 実体はRubyのスクリプト）でコンパイルされ、クラ

イア ント側とクラウド（サ ーバー）側の二つの実 行ファイルを

生 成する（ 図 2）。クライアント用には、まずソースコード中の

CUDA APIをDS-CUDAラッパー関数に変換し、DS-CUDAライ

ブラリとリンクすることで実行ファイルを生成する。サーバー

用には、ソースコードのmain 関数を削除し、nvccコンパイラを

使って本当のCUDAライブラリとDS-CUDAサーバー本体の入っ

たライブラリをリンクすることで実行ファイルを生成する。

　実 際に実 行する際は、サーバー側でDS-CUDAデーモンを起

動しておく（ 図 3 ）。クライアント用実行ファイルが起動される

と、デーモンを通じてサーバー用実行ファイルがサーバー側に

転送されてDS - CUDAサーバーとして起動する。クライアント

用実行ファイルが GPU（仮想 GPU）にアクセスしようとすると、

ネットワークを経由してDS - CUDAサーバーを介してクラウド

側の実 GPUと通信する。

　冗長計算を行う場合、クライアント側からのCUDA APIに対

応するラッパー関数内で自動的に二つのサーバーに対し通信す

る。cudaMemcpy（DeviceToHost）によってGPUでの計算結果

が回収される際に二つのサーバーからの内容を比較し、異なる

場合は過去のAPI 呼び出しを再実行する。マイグレーション機

のようなサービスであればユーザーが個別に耐故障性機能を追

加することは可能だが大幅に手間が増える。C）方式であれば、

ユーザー側には仮想的に信頼性のあるGPUを見せてCUDA API

を使ってもらい、実際にはツール側で信頼性機能を実装するこ

とが出来るため、ユーザーの負担がほぼない。

来ない。逆にAmazon EC2 のようなサービスの場合、自分で環

境構築が出来るためそれ程走らせたいアプリケーションに制約

はないが、クラウド側からの画面転送がボトルネックとなって

実用的ではないことも多い。また、どちらの場合でも、例えばク

ライアント側の加速度センサー入力を反映させたいなら何らか

の特別な仕組みが必要である。

　B）の場合例えばクライアント側のレンダリングAPI（OpenGL

等）呼び出しをフックしネットワーク上のクラウド側に仕事を転

送する[6]。しかしCUDAが使えないためHPCアプリケーション

には向いていない。

　C）の場合、画面描画や加速度センサー等の処理はクライアン

ト側で行う。これによりユーザーは自分のアプリケーションを

いつもの環境でコンパイルすることが出来、クラウド利用のた

めにソースコードを変更する必要もない。DS-CUDAやrCUDA[7]

はこのような目的での使用に適している。CUDAのAPIだけはツー

ルでフックされクラウド側で処理されるため、高性能なGPUの

恩恵を受けられる。
表 1   クラウド的 GPU 利用ツールの比較

DS-CUDA とその他のツールとの比較 3 DS-CUDA の概要 4



14

図 2   DS-CUDAコンパイラでのコンパイル

図 3   DS-CUDAシステムの構成例

能を実現するためには、定期的にGPU 内でcudaMalloc（）により

確保したメモリ領域を全てクライアント側にバックアップする。

GPUで回避不可能なエラーが起きたり、サーバーとのネットワー

ク接続が切れたりした場合には、バックアップした内容を新し

いGPUに転送することで途中から計算を続けることが出来る。

CUDAで一つのノード内の複数のGPUを使う場合、CPUのコード

を並列化しなくても使うことが出来る。しかし大量のGPUを使

い たければMPIなどで並列化して各ノードで独立にGPUをコン

トロールするのが一般的である。ただし分散メモリで考える必

要があるため、GPU 初心者には難しくなる。DS-CUDAでは仮想

的に多くのGPUがクライアント側に見えるため、複数 GPUを使

用するプログラミングは簡単になる。以下では極端な例として

シングルスレッドのプログラムから 1,024GPUを使用した例 [11]

を紹介する。

　この例では、14,366個からなるレプリカ交換分子動力学（MD）

シミュレーションをTSUBAME 2.5 の最大 1,024GPUを使って実

行した。レプリカ交 換 MDシミュレーションは、異なった温 度

を持つ複数のMDシミュレーションを並行して行い、一定期間

（今回は 100ステップ ）毎に温度条件を交換することで最安定状

態を効率よく探索する手法である。一つのレプリカには 256 ま

たは 2,048 粒子のアルゴン原子が含まれる。各レプリカ間での

通信量や通信頻度が少ないためCPUの 1スレッドから全 GPUを

制御してもそれ程負担にならない。

　図 4 は計算速度のStrong Scalingをプロットしたものである。

1,024GPU の時、2,048 粒子の場合は 880 倍、256 粒子の場合で

も 340 倍の加速を実現している。

　図 5 は 2,048 粒子の場合についてGPU 数を 256, 1,024, 4,096

に変えた時の計 算と通 信の割 合を示したものである。4,096 

GPUでは実測していないため、1,024 GPUまでの測定値と合う

ようにモデル式を作って予測している。

図 4   GPU 数に対する相対計算速度

図 5   計算時間と通信時間の割合

１スレッドからの多数の GPU の利用 5

　モデル式において全 体の計 算 時 間は、GPUでの計 算 時 間、

CPUでの計算時間、通信時間に分け、通信時間は更にレイテン

シ成分とバンド幅成分に分けている。一回の通信量は平均する

クラウド的 GPU 利用を簡単にするツール：DS-CUDA
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耐故障性機能を有効にするには環境変数を設定するだけなの

でユーザーには負担は少ないが、性能的にはオーバーヘッドが

存在する。特にマイグレーション機能を実現するには定期的に

GPU 側のメモリ空間をクライアント側にバックアップ（チェッ

クポインティング）するため 、適切な頻度に設定しないと性能

低下が大きくなる。

　図 6 はチェックポインティングの間 隔を変えた時にどの程 度

計算時間がかかるかを相対的に表したものである[12]。前節と同

様のアプリケーションを使っている。GPUはオーバークロック

して 900 秒に一 回 程 度 計 算 間 違いを起こした場 合について抜

き出し（× 印）、プログラム的に 900 秒に一 回 計 算 間 違いを起

こすDS-CUDAサーバー（ ●印 ）と合わせてプロットしている。

　チェックポインティング間隔が短ければバックアップにかかる

時間が増大し、逆に長ければ次のバックアップに行く前に計算

間違いをして再計算を繰り返すためやはり時間がかかる。この

例だと 100 秒間隔程度が最適でオーバーヘッドは 10%程である

と分かった。実際のGPUはもっと信頼性があるため[10] 、オーバー

ヘッドは少なくとも本実験よりは少なくなるはずである。

と 1.9 kbyte 程度の小ささであるため、例えば 1,024GPUの時は

レイテンシに起因する通信時間が 57.5 msecに対し、バンド幅

に起因する成分が 6.7 msecとなり、レイテンシが支配的である

ことが分かる。ただしGPUでの計算時間が 471 msecであるため

全体としてはまだGPU 計算が支配的であることが分かる。しか

し 4,096 GPUになった場合は、GPUでの計算時間が 118 msecに

減るのに対しレイテンシ成分が 230 msecと支配的になるため

効率が出ないと予想される。これを改善したければクライアン

ト側のコードをOpenMP 等でマルチスレッド化することである

程度回避可能と思われる。

図 7 は、クライアント側にGPUを搭載しないタブレット端末を、

クラウド側にGPUを搭 載するノートPCを使って、無 線 接 続で

GPUを利用した例を示している。表 2 は、分子動力学に関して

シミュレーションしながらレンダリングするアプリケーション

を用いて、5,832 粒 子の時のエネルギー 効率（Gflops / Watt）と

描画速度（Frame/sec）を測定したものである [13,14]。消費電力

測定ではタブレットとノートPCの両方を合計している。

図 6   耐故障性機能によるオーバーヘッド

図 7   タブレットでDS-CUDAを使う

　ノートPC 単体では 12.8 Gflops/Wなのに対しDS-CUDAを利

用することで 9.0 Gflops/Wと若干下がっているが、Green500[15]

の値と比べても十分によい値となっている。ただしこのflops 値

の算出では単精度演算をしていることや複雑な関数や割り算な

どの演算を多めにカウントしているためGreen500 の数字と詳

細に比較することは出来ない。

　タブレット単体での計算速度や描画速度は遅いが、DS-CUDA

を使うことで数十倍以上の計算速度、エネルギー効率、描画速

度を実現している。特に描画速度が 20 Frame/sec 程度で十分

滑らかであるため、インタラクティブなシミュレーションも可

能になる。

　また、表には書いていないが比較のためにNativeでCUDAが

走るSHIELDタブレットで測定したところ、計算速度、描画速度、

エネルギー効率どれもDS-CUDAのシステムの方が上回った。

耐故障性機能によるオーバーヘッド 6

タブレットからの利用 7

表 2   計算速度とエネルギー効率
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多数のGPUを手軽に使うためのツールであるDS-CUDAに関し

て、可視化やクラウド的な観点から有効性を議論した。

　DS-CUDAのようなアイデアを使えば、いつも使っている手元

のクライアント端末から手軽に大量のGPUを使うことが出来る。

タブレットの傾きセンサーやタッチ機能を有効に使いつつ計算

＆可視化を高速化することが出来る。また、信頼性のある計算

を行いたい時に手軽に耐故障性機能を実現出来る。

　エネルギー効率の面から考えると、クライアント側だけでモ

バイル用のGPUを使ったり、クラウド側だけで本格的なGPUを

使って計算するのがよいかもしれないが、それでは十分な計算

速度や描画速度を得られないことがある。DS-CUDAのような

アイデアを使えば、計算速度、描画速度、エネルギー効率のど

れもバランスよく優れたシステムを構築できる可能性がある。

　近年のタブレットの普及状況を見ると、次世代のシミュレー

ションソフトウェアにおいては計算中に結果を確認出来るイン

タラクティブ性が求められると考えられるが、今回のようなク

ラウド的なアイデアは有効な解決手段ではないかと考えている。

謝　辞
本 研 究の一 部は、科 学 技 術 振 興 事 業 団 JSTの戦 略 的 基 礎 研 究

推 進 事 業 CRESTにおける研 究 領 域「ポストペタスケール高 性

能 計 算に資するシステムソフトウェアの創 出」の支 援により

行った。一 部の計 算は東 京 工 業 大 学のスーパーコンピュータ

TSUBAME 2.5 を用いて行った。DS-CUDAの開発や評価に関し

て、株式会社 K&F Computing Researchの川井敦氏、千葉大学

の老川稔氏、電気通信大学のEdgar Josafat Martinez-Noriega氏、

慶應義塾大学の野村昴太郎氏、泰岡顕治氏に深謝致します。

参考文献
[1]  Amazon EC2: https://aws.amazon.com/jp/ec2/instance-

types/p2/ (Accessed in Jan. 2017)

[2]   Nvidia GRID: http://www.nvidia.com/object/grid-

technology.html (Accessed in Jan. 2017)

[3]   N. Luehr, A. G. Jin, and T. J. Mart́ ınez, “Ab Initio Interactive 

Molecular Dynamics on Graphical Processing Units (GPUs),” 

Journal of chemical theory and computation, Vol. 11, No. 

10, pp. 4536–4544, (2015)

[4]   A. Kawai, K. Yasuoka, K. Yoshikawa, and T. Narumi, 

“Distributed-Shared CUDA: Virtualization of large-scale 

GPU systems for programmability and reliability,” Future 

Computing 2012, Nice, France, (2012)

[5]  DS-CUDA: http://narumi.cs.uec.ac.jp/dscuda/

  (Accessed in Jan. 2017)

[6]   S. Shi, C.H. Hsu, “A Survey of Interactive Remote 

Rendering Systems,” ACM Computing Surveys (CSUR), 

Vol. 47, No. 4, Article 57, pp. 1-29, (2015)

[7]   J. Duato, A. J. Pena, F. Silla, R. Mayo, and E. S. Quintana-

Orti, “Performance of CUDA virtualized remote GPUs in 

high performance clusters,” International Conference on 

Parallel Processing, IEEE, pp. 365–374, (2011)

[8]  嶋田貴行 ,  “ W indows マシンに仮 想 CUDA 環 境を与える

  PluginGPU Boxの開 発 ,” 電 気 通 信 大 学 情 報・通 信 工 学

科卒業研究 , (2014)

[9]  E. J. Martinez-Noriega, “Running CUDA on Android 

Through GPU Virtualization,” GPU Technology 

Conference, San Jose, P4160, (2014)

[10]  I. S. Haque, V. S. Pande, “Hard Data on Soft Errors: A Large-

Scale Assessment of Real-World Error Rate in GPGPU,” 

10th IEEE/ACM International Conference on Cluster, 

Cloud and Grid Computing, pp.691-696, (2010)

[11]  老 川 稔 , 野 村 昴 太 郎 , 泰 岡 顕 治 , 成 見 哲 , “ 1,024GPU を

使用したレプリカ交換分子動力学シミュレーションの並

列化 ,” 情報処理学会 ACS 論文誌 , Vol. 7, No. 4, pp. 1-14, 

(2014)

[12]  成 見 哲， 老 川 稔，Martinez-Noriega EDGAR JOSAFAT，

泰岡顕治 , “マイグレーション機能を備えたGPU 仮想化ツー

ルDS-CUDA,” 第153 回ハイパフォーマンスコンピューティン

グ研究発表会 , 2016-HPC-153(17), pp.1-6, (2016)

[13]  E. J. Martinez-Noriega, “High Performance Computing on 

Mobile Devices through Distributed Shared CUDA,” GPU 

Technology Conference, San Jose, S5290, (2015)

[14] E. Martinez-Noriega, S. Yazaki, T. Narumi, “Performance 

Evaluation of Remote CUDA Offloading on Mobile 

Devices for Energy Efficient Systems,” submitted

[15]  Green500 List: https://www.top500.org/green500/ 

(Accessed in Jan. 2017)

おわりに 8

クラウド的 GPU 利用を簡単にするツール：DS-CUDA



17

● TSUBAME e-Science Journal vol.15
2017 年 3 月 8 日　東京工業大学 学術国際情報センター発行 ©
ISSN 2185-6028
デザイン・レイアウト：キックアンドパンチ
編集： TSUBAME e-Science Journal 編集室
 青木尊之　渡邊寿雄　佐々木淳　板倉有希
住所： 〒 152-8550  東京都目黒区大岡山 2-12-1-E2-6 
電話： 03-5734-2085　FAX：03-5734-3198  
E-mail： tsubame_ j@sim.gsic.titech.ac.jp
URL： http://www.gsic.titech.ac.jp/



●東京工業大学　学術国際情報センター　共同利用推進室
●e-mail   kyoyo@gsic.titech.ac.jp　Tel. 03-5734-2085　Fax. 03-5734-3198
詳しくは http://www.gsic.titech.ac.jp/tsubame/をご覧ください。

TSUBAME 共同利用サービス
『みんなのスパコン』TSUBAME 共同利用サービスは、

ピーク性能 5.7PFlops 、18000CPUコア、4300GPU 搭載
世界トップクラスの東京工業大学 のスパコン TSUBAME2.5 を
東京工業大学以外の皆さまにもご利用いただくための制度です。

TSUBAME 共同利用サービスには「学術利用」と「産業利用」の利用区分があります。

「学術利用」は、HPCI（革新的ハイパフォーマンスコンピューティングインフラ）、

JHPCN（学際大規模情報基盤共同利用・共同研究拠点）の採択により無償でご利用になれる制度と、

東京工業大学学術国際情報センターが実施する有償の制度がご利用になれます。

「産業利用」は、 HPCI の採択により無償でご利用になれる制度と、

東京工業大学学術国際情報センターが実施する有償の制度があり、

有償の制度には利用目的や利用成果を非公開とする「成果非公開」のカテゴリもあります。

TSUBAMEにおける計算資源は口数を課金単位としております。1 口は 3000ノード時間積で、

1 計算ノード（12CPUコア、3GPU 、58GBメモリ搭載）を 3000 時間、

あるいは 300 計算ノードを 10 時間というように、ご利用の用途に合わせ自由にご利用になれます。

TSUBAME 共同利用サービスの利 用区分・カテゴリ・利用料金を下 表に示します。

東京工業大学 学術国際情報センターでは、理論演算性能 12.15PFlops 世界トップレベルの性能を有する

TSUBAME 3.0 を、2017 年夏での運用開始に向け現在構築中です。

2017 年度にご購入いただいた TSUBAME 2.5 の計算資源口数で、TSUBAME 3.0 もご利用いただけます。

詳しくは、東京工業大学 学術国際情報センター 共同利用推進室にお問い合わせください。

TSUBAME 共同利用サービスの利用料金

TSUBAME3.0

TSUBAME 共同利用サービスの利用区分とカテゴリ

お問い合わせ

vol. 15


