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1. GP俺を搭載するスパコン

GPU(Graphics Processing Umit) は高い浮動小数点演算処理能力と広帯域のメモリを搭載できるた
め、画像表示の目的に留まらず、汎用計算に広く利用されるようになってきた。さらに消費電力
当たりの演算性能が高いため、ハイエンドの GPU を演算加速装置 (アクセラレータ) としてスパ

コンに搭載されるようになっている。2016年11月 Top500 ランキング[1] では、82 システムが GPU

を搭載している。

2. GPU で達成可能な実行性能
アプリケーションについて、浮動小数点演 10

算が多いのか、メモリアクセスが多いのかの
指標となるのが演算密度(Arithmetic Intensi

小 \overline{\frac{\simeq $\omega$\circ}{\perp}}10
�

である。これはアプリケーションの総浮動小
数点演算回数 F(単位GFlops)\div総メモリアクセ \underline{\mathrm{l}\mathrm{D}}

ス量B(単位 GByte)であり、格子法や粒子法に \ovalbox{\tt\small REJECT}_{1}\ovalbox{\tt\small REJECT}

よる流体シミュレーションの場合、1格子点 \underline{\in $\varpi$}
または1粒子当たりの浮動小数点演算回数\div \mathbb{E}0

\mathrm{q}|10^{1}
メモリアクセス量と同じことになる。演算密 \mathrm{L}

度 (\mathrm{F}/\mathrm{B}) が大きいほど演算律速となる。
一方、プロセッサにはピーク演算性能 (\mathrm{P}_{\mathrm{p}\mathrm{e}\mathrm{a}\mathrm{k}}) 10_{1\mathrm{t}}^{\mathrm{D}}

とピークメモリバンド幅 (\mathrm{B}_{\mathrm{p}\mathrm{e}\mathrm{a}\mathrm{k}}) がある。アプリ F/BRatio

ケーションが演算律速の場合にはPpeikに近い 第1図 GPU のルーフラインモデルによる予測
実行性能が達成されるが、メモリ律速の場合 実行性能
は計算の所要時間は総メモリアクセス量 \div ピ

一クメモリバンド幅となり、ルーフラインモデルと呼ばれる。より詳しくは、計算の所要時間を
浮動小数点演算に要する時間 (\mathrm{F}/\mathrm{P}_{\mathrm{p}\mathrm{e}\mathrm{a}\mathrm{k}}) とメモリアクセスに要する時間 (\mathrm{B}/\mathrm{B}_{\mathrm{p}\mathrm{e}}のの和とすることによ
り、右の式により予測精度を少し上げることができる [2]_{0} 演算に
要する時間とメモリアクセスに要する時間が等しくなる場合は P_{\mathrm{r}\mathrm{e}m\mathrm{h}\mathrm{a}\mathrm{b}]_{\mathrm{e}}}=\underline{F}

\mathrm{F}/\mathrm{B}=\mathrm{P}_{\mathrm{p}\mathrm{e}\mathrm{a}\mathrm{k}}/\mathrm{B}_{\mathrm{p}\mathrm{e}i\mathrm{k}} となり、スパコンの指標として良く用いられる BF F/P_{\mathrm{p}\mathrm{e}\mathrm{a}\mathrm{k}}+B/B_{p_{6}ak}

値 (\mathrm{B}_{\dot{\mathrm{p}}\mathrm{e}\mathrm{a}\mathrm{k}}/\mathrm{p}_{\mathrm{p}\mathrm{e}i\mathrm{k}}) の逆数となる。アクセラレータとして使う場合 =\underline{1}P_{\mathrm{p}\mathrm{e}\mathrm{a}\ltimes}
のGPU ⅥDIA Tesla \mathrm{K}20\mathrm{X}) と参考のために MIC(Intel Xeon Phi I+P_{\mathrm{p}\mathrm{e}_{l}\backslash \mathrm{k}}/B_{\mathrm{p}\mathrm{e}\mathrm{a}\mathrm{J} $\sigma$}

5110\mathrm{P}) のルーフラインモデルを第1図に示す。
流体シミュレーションの演算密度が分かれば達成可能な実行性能を予測することができ、プロ

グラム チューニングの目安となる。重力多体計算に近い渦法などを除いて、多くの流体シミュ
レーションはメモリ律速であり.GPU 計算による高速化には高いメモリバンド幅の寄与が大きい。

3. 複数 GPU を用いる計算の問題点
単一のグラフィクス カードに搭載されるビデオメモリのサイズはせいぜい数 GByte (最新の

Tesla K40では12GByte) であり、大規模計算を行うには複数の GPU を使った計算が必要となる。
格子系の流体シミュレーションでは領域分割法が用いられ、分割された各領域の計算を 1個の
GPU が担当する。分割された領域の境界近傍格子での計算は隣接領域の格子点にアクセスする必
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要があり、袖領域のデータ通信が発生する。グラ
フィクスボード上のデバイスメモリ上にあるデ
ータの GPU 間通信は帯域の狭い PCI Express バ

スを介して CPU 側のメモリに転送する必要があ
り、メモリアクセスと比較するとかなり時間がか
かる。さらにCPU 側のメモリから隣接の GPU に

転送する必要があるため、大規模計算において
GPU 間のデータ通信は大きなオーバーヘッ ドに -

第

第2図 計算と通信の *-\nearrow\backslash -7ラ ッ7なる。実行性能を上げるためには、分割された各
領域において境界格子を先に計算し、その終了と
ともにGPU 間データ通信を開始する。それと同時に内側の格子の計算を並行して実行する 「計算
と通信のオーバーラップ (第2図) 」 により、GPU 間データ通信の時間を可能な限り隠蔽する必
要がある。

4. lm 格子による東京都心部の 10\mathrm{k}\mathrm{m} 四方の気流計算
都市は高層ビルが立ち並び複雑な構造をしており、詳細な気流を解析するためには高解像度格

子による大規模気流シミュレーションが必要となる。数値計算手法は単純なアルゴリズムで大規
模計算に適した \mathrm{D}3\mathrm{Q}19 モデルの格子ボルツマン法[3] を用いた。都市の気流はレイノルズ数が100
万を超えるような乱流状態になるため、ラージエディ シミュレーション (LES) [4] のモデルを導
入する必要がある。現在良く使われている動的スマゴリンスキー モデルでは、モデル定数を決
定するために各格子点で広領域の平均操作が必要になり、大規模計算には極めて不向きである。
本研究では、モデル定数を局所的に決定できるコヒーレント構造スマゴリンスキーモデル[5] を

格子ボルツマン法に導入することに成功し、大規模な気流の LES 計算を初めて可能にした。実際
の建物データに基づき計算対象のエリアを領域分割し、TSUBAME2.0/2. 5 の GPU を用いて計算
を行った。CUDA を用いてコードを実装し、ここでも3.1節の計算と通信のオーバーラップを導
入し、実行性能をオーバーラップしない場合と比較して30%以上向上させることができた[6] 。

格子ボルツマン法はメモリ律速の計算手法であるが、TSUBAME2.0の全ノードを用いた計算で
はピーク性能の 15% となる 600TFlops、TSUBAME2.5 では 1.14PFlops の実行性能が得られた。
10,080\times 10,240\times 512 格子に対して 4,032
個の GPU を用い、新宿や皇居を含む
10\mathrm{k}\mathrm{m} 四方のエリアを lm 格子間隔で計
算した。第3図は多数の粒子を風速に乗
って移流させたときのスナップショ ッ

トであり、動画にすると風速分布を把握
することができる。高層ビル背後の発達
した渦によるビル風や幹線道路に沿っ
て流れる 「風の道」 、台風の際の被害な
どが飛躍的な精度で予測できるように
なる。さらに、排ガス、事故やテロによ 第3図 lm 格子による 10\mathrm{k}\mathrm{m} 四方の都市部の気流計算
る有毒ガスなどの汚染物質の拡散も詳
細に予測可能となる。

5. 粒子法による大規模流体シミュレーション
5. 1 動的負荷分散を導入した粉体シミュレーション

重力やクーロンカのような長距離力による粒子間相互作用と違い、砂や粉などの粉体現象は粒
子間の接触による反発や摩擦力のモデル (離散要素法:Discrete Element Method(DEM)) [7] でシミ

ュレーションされる。実現象と同じ程度の粒子サイズで計算することにより、疎視化モデルでは
表現できない現象を計算することが可能になるが、計算規模が膨大になり単一 GPU ではメモリが
足りず複数 GPU による計算が必要になる。

重力多体問題などと異なり DEM 計算はメモリ律速であり、粒子の位置や速度などの従属変数
はGPU のビデオメモリ上に乗せておく必要がある。また、接触による相互作用であるため、粒子
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分布を空間領域で分割し、分割された領域内
の粒子数を一定にすることでGPU 間の計算負
荷を均一にして並列計算の効率を上げること
ができる。しかし、粒子の空間分布は時間とと
もに大きく変化し、初期に均一な負荷であっ
たとしても時間と ともに負荷バランスは大き
く崩れる。そこで、第4図のように領域境界を
移動させるスライスグリ ッ ド法を導入するこ

\mathrm{t} とにより、常に領域内の粒子数をほぼ一定に保つ動的負荷分散を行うことができる[8] 。

ゴルフのバンカーショ ッ トはサンドウェッジのスイングによる砂のかき上げと、かき上げられ
た砂によるゴルフボールへの運動伝達を含
む複雑な問題である。実際の砂と同程度のサ
イズの粒子を用いることにより、実現象のス
ケールでの3次元バンカーショ ッ ト・シミュ
レーションを実行した。バンカー砂に含まれ
る粗砂を想定し、粒子半径を0. 4\mathrm{m}\mathrm{m} として

1,670万粒子による大規模バンカーショッ ト

計算を64台の GPU を用いて行った。回転及
び二重振り子モデルからサンドウェッジの
軌道を決定し、バンカーショ ッ トに特徴的な

「目玉」 の初期状態を 64,000 ステップかけ
て生成した後、サンドウェッジの先端の最大 第5図 離散要素法による1,670万粒子を用いたバ

速度を 5. 0\mathrm{m}/\mathrm{s} としてスイングを開始した。 ンカーショッ トのシミュレーション

計算結果のスナップショ ッ トを第5 図に示
す。

5. 2浮遊物を多数含んだ流れのシミュレーション
SPH(Smooth Particle Hydrodynamics) 法は、粒子を用いて流体を計算することのできる数値計算

手法である。その計算アルゴリズムは DEM と非常に類似していて、接触相互作用の代わりに粒子
カーネル半径内で粒子間が相互作用する。複雑形状の物体を DEM でモデル化することにより、流
体と構造物の連成計算を行うことができる。

スパコンTSUBAME2.5の複数 GPU を用いた粒子法による多数の浮遊物を含んだ津波シミュレ
ーションの大規模計算を行った。計算領域の縦 \times 横 \times 高さを  180\mathrm{m}\times 160\mathrm{m}\times 20\mathrm{m} とし、深さ2. 0\mathrm{m} の

静止した水を張り、そこに合計10,368個の浮遊物として瓦礫を配置する。全部で117,561,285個
(流体粒子が 93,887,932個、壁粒子が
21,535,585個、瓦礫を構成する粒子の
総数が2,137,768個) の粒子を用いた。
各浮遊物は CAD データから距離関数
に基づいて作成した 19個~472個の
球形粒子で構成されている。高さ 10\mathrm{m}

の津波が左から押し寄せてく る状況
を設定している[9]。

256個の GPU を用い、物理時間10
秒に対して 20,000 ステップを計算し
た結果のスナップショ ッ トを第6 図
に示す。瓦礫同士が衝突し複雑に運動
していることが分かる。計算結果か
ら、浮遊する瓦礫が津波を減衰させて
いるが、瓦礫は固体であるために構造
物へ衝突した場合の衝撃圧は流体の 第6図 10,368個の瓦礫を含む1億1750万粒子による大
衝突よりかなり大きいことが分かる。 規模津波シミュレーション
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6. 粒子と格子による舞い落ちるイチョウの葉の大規模シミュレーション
小さな球形粒子を連結して複雑形状の物体を表現することにより、比較的容易に非球形粒子と流体の相互

ることで床に堆積する様子を計算すること
ができた.
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