




 

Oakbridge-CXスーパーコンピュータシステム 利用負担金表（2022年 4月 1日） 

※Oakbridge-CX においてもパーソナルコースとグループコースの区分を廃止し、これまでのパーソナルコースは一般申込に統

合した。 

※トークン消費係数は 1.00，ただしトークン消費係数 1.50 のノード群(優先利用向け)を全体の 15%程度設ける。 

※1ジョブで利用可能な最大ノード数は 256 ノード。 

※括弧（）内は付与するトークン量。実行したジョブのノード時間積と消費係数に応じてトークンが消費される。 

付与したトークンは，利用期間内に全量が使用できることを保証するものではない。 

トークンは利用期間内に限り有効とし，利用終了後に残量がある場合でも繰越や利用負担金の返還は行わない。 

トークンの他のシステムへの移行については，「トークン移行におけるトークン量の換算表」を参照。 

※ノード固定の申し込みには審査を要する。 

※/home のディスク容量は複数のグループに所属している場合でも利用者当り 50GB固定。 

 

 

トークン移行におけるトークン量の換算表 

移行先 

移行元 

Oakbridge-CX 

システム 

Wisteria/BDEC-01 

システム 

Oakbridge-CX システム － 1.6 

Wisteria/BDEC-01 システム 0.6 － 

移行先に追加されるトークン量＝移行トークン量×係数 

 

 

 

  

区分 
負担金額（税込） 

ディスク容量 備考 
大学・公共機関等 企業 

一般申込 

申込 1セット当り 

100,000円 

（8,640 トークン） 

申込 1セット当り 

120,000円 

（8,640 トークン） 
グループ 1セット当り 

/work 4TB 

利用者当り 

/home 50GB 

利用期間 12 か月の金額・ト

ークン量 

（利用期間は1ヶ月単位で設

定可） 
ノード固定 

申込 1セット当り 

150,000円 

（8,640 トークン） 

申込 1セット当り 

180,000円 

（8,640 トークン） 

一般申込 

（最小セット） 

8,400 円 

（720 トークン） 
 

/work 4 TB 

利用者当り 

/home 50 GB 

利用期間は当該年度末まで 

トークン量追加 
8,400円 

（720 トークン） 

10,000円 

（720 トークン） 
  

ディスク容量追加 6,480円／（1TB*年）  
1TB単位で申込可 

（/workのみ） 

注意事項（Wisteria/BDEC-01, Oakbridge-CXスーパーコンピュータシステム 共通） 
・ 「大学・公共機関等」は大学，高等専門学校及び大学共同利用機関，文部科学省所管の独立行政法人，学術研究及び学術振興

を目的とする国又は地方公共団体が所管する機関，並びに文部科学省科学研究費補助金の交付を受けて学術研究を行う者に

適用する。 

・ 「企業」の申し込みには，企業利用申込書添付書類の提出および審査を要する。 
・ 利用期間は，利用開始月から終了月の末日またはサービス休止前までとする。利用期間内に計算機利用を中止した場合であっ
ても利用負担金額の変更は行わない。年度の途中で利用開始または終了する場合の負担金額は月数別利用負担金表（Web ペ
ージ）を参照すること。 

・ 前掲の利用負担金表は基本セットの内容であり，最小セットについては Web ページを参照すること。 
・ 利用負担金は，原則として利用開始月に応じ，以下の月に一括して請求する。  
  - 利用開始月が 4月から 9月までは 12月，10月から 12月までは 3月，1月から 3月までは 3月末。 
  - 前年度内に事前申込をした分については，利用開始月に関わらず，11月の請求となる。 
・ 利用負担金額が減額となる変更はできない。 
・ ディスク量は，グループ全体の上限値である。 
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スーパーコンピュータシステム ジョブクラス制限値 
 
Wisteria/BDEC-01スーパーコンピュータシステム（Wisteria-O） ジョブクラス制限値（2021年 5月 14日） 

キュー名※１ 
ノード数※２ 

（最大コア数） 

制限時間 

（経過時間） 

メモリー容量 

（ＧiＢ）※３ 
一般申込 

公募制度 

による申込 

debug-o 1 ～ 144 (6,912)     30分 28 ○ ○ 

short-o 1 ～ 72 (3,456)    8時間 28 ○ ○ 

(regular-o) 
small-o 
medium-o 
large-o 
x-large-o 

 
1 ～ 

145 ～ 
577 ～ 

1,153 ～ 

 
144 
576 

1,152 
2,304 

 
(6,912) 

(27,648) 
(55,296) 

(110,592) 

  
  48時間 
 〃  
 〃  
  24時間 

 
28 
〃 
〃 
〃 

 
○ 
○ 
○ 
○ 

 
○ 
○ 
○ 
○ 

priority-o 1 ～ 288 (13,824)   48時間 28 ○ ○ 
challenge-o 1 ～ 7,680 (368,640) 24時間 28 ★ ★ 

(interactive-o) ※４ 

interactive-o_n1 

interactive-o_n12 

 

 

2 ～ 

 

1 

12 

 

(48) 

(576) 

  

    30分 

    10分 

 

28 

〃 

 

○ 

○ 

 

○ 

○ 

prepost  1 (56) 6時間 340 ○ ○ 
prepost1_n1 ～ 
prepost4_n1 

 1 (56) 1～6時間 340 ○ ○ 

prepost1_n4 1 ～ 4 (224) 1～6時間 340 ○ ○ 

prepost1_n8 1 ～ 8 (448) 1～6時間 340 ○ ○ 
★  審査による課題選定の上，月１回の一定期間のみ利用可能（原則として月末処理日前日の朝～翌日朝） 
※１ キューの指定(〝#PJM  -L “rscgrp=キュー名” ″) は，regular-o，debug-o，short-o を小文字で指定する 
    regular-o キューはノード数の指定（〝#PJM  -L “node=ノード数” ″）でノード数別のキューに投入される 
※２ トークンの消費係数は 1 ノード当り 1.00。ただし priority-o は優先利用ノード群のためトークン消費係数は 1.50 
※３ １ノード当りの利用者が利用可能なメモリー容量 
※４ インタラクティブジョブの起動は次のとおり （トークン消費なし） 

pjsub --interact –g グループ名 -L “rscgrp=interactive-o,node=ノード数” 

 

 
Wisteria/BDEC-01スーパーコンピュータシステム（Wisteria-A） ジョブクラス制限値（2021年 5月 14日） 

キュー名※１ 
ノード数・GPU数※２ 

（最大 GPU数） 

制限時間 

（経過時間） 

メモリー 

容量（ＧiＢ） 

※３ 

一般申込 
公募制度 

による申込 

GPU 

専有申込 
ノード固定 

debug-a  1 ノード (8)     30分 448 ○ ○ ○ ○ 

short-a 1 ～ 2 ノード (16) 2時間 448 ○ ○ ○ ○ 

(regular-a) 
small-a 
medium-a 
large-a 

 
1 ～ 
3 ～ 
5 ～ 

 
2 ノード 
4 ノード 
8 ノード 

 
(16) 
(32) 
(64) 

 
  48時間 

〃  
  24時間 

 
448 
〃 

  〃 

 
○ 
○ 
○ 

 
○ 
○ 
○ 

 
○ 
○ 
○ 

 
○ 
○ 
○ 

share-debug 1, 2, 4 GPU     30分 56 ○ ○ ○ ○ 

share-short 1, 2, 4 GPU 2時間 56 ○ ○ ○ ○ 

(share) 
share-1 
share-2 
share-4 

 
1 GPU 
2 GPU 
4 GPU 

 
  48時間 

〃  
  24時間 

  56 
  〃 
  〃 

 
○ 
○ 
○ 

 
○ 
○ 
○ 

 
○ 
○ 
○ 

 
○ 
○ 
○ 

challenge-a 1 ～ 39 ノード (312)   24時間 448 ★ ★ ★ ★ 

任意  1 ノード (8) 任意 ※４ 448 × × ○ ○ 

interactive-a ※５ 
share-interactive 

 
1 ノード 

1 GPU 
(8) 

    10分 
〃 

56 
〃 

○ 
○ 

○ 
○ 

○ 
○ 

○ 
○ 

★  審査による課題選定の上，月１回の一定期間のみ利用可能（原則として月末処理日前日の朝～翌日朝） 
※１ キューの指定(〝#PJM  -L “rscgrp=キュー名” ″) は，regular-a，debug-a，short-a を小文字で指定する 
    regular-a キューはノード数の指定（〝#PJM  -L “node=ノード数” ″）でノード数別のキューに投入される 
※２ トークンの消費係数は 1GPU当り 3.00 
※３ １ノード当りの利用者が利用可能なメモリー容量 
※４ 申込ノード数の合計以内ならば，キュー名・制限時間（原則 48時間以内）は相談の上，任意に設定可能 
※５ インタラクティブジョブの起動は次のとおり （トークン消費なし） 

pjsub --interact –g グループ名 -L “rscgrp=interactive-a,node=ノード数” 
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Oakbridge-CXスーパーコンピュータシステム ジョブクラス制限値（2019年 7月 1日） 

キュー名※１ 
ノード数※２ 

（最大コア数） 

 制限時間 

 （経過時間） 

メモリー 

容量 

（ＧＢ） 

※３ 

一般

申込 

ノード

固定 

debug 1 ～ 16 (896)  30分 168 ○ ○ 

short 1 ～ 8 (448)  8時間 168 ○ ○ 

(regular) 
small 
medium 
large 
x-large 

 
1 ～ 

17 ～ 
65 ～ 

129 ～ 

 
16 
64 

128 
256 

 
(896) 

(3584) 
(7168) 

(14336) 

  
 48時間 
 〃  
 〃  
 24時間 

 
168 
〃 
〃 
〃 

 
○ 
○ 
○ 
○ 

 
○ 
○ 
○ 
○ 

challenge 1 ～ 1368 (76608)  24時間 168 ★ ★ 
任意 申込数 任意 ※４ 168 × ○ 

(interactive) ※５ 

interactive_n1 

interactive_n8 

 

 

2 ～ 

 

1 

8 

 

(56) 

(448) 

  

 2時間 

 10分 

 

168 

〃 

 

○ 

○ 

 

○ 

○ 
★  審査による課題選定の上，月１回の一定期間のみ利用可能（原則として月末処理日前日の朝～翌日朝） 
※１ キューの指定(〝#PJM  -L “rscgrp=キュー名” ″) は，regular，debug，short を小文字で指定する 
    regular キューはノード数の指定（〝#PJM  -L “node=ノード数” ″）でノード数別のキューに投入される 
※２ トークンの消費係数は 1.00 
※３ １ノード当りの利用者が利用可能なメモリー容量 
※４ 申込ノード数の合計以内ならば，キュー名・制限時間（原則 48時間以内）は相談の上，任意に設定可能 
※５ インタラクティブジョブの起動は次のとおり （トークン消費なし） 

pjsub --interact –g グループ名 -L “rscgrp=interactive,node=ノード数” 
 
 
 

大規模共通ストレージシステム 利用負担金表 

 

大規模共通ストレージシステム(第１世代、Ipomoea-01) 利用負担金表（2022年 6月 1日） 

区分 負担金額（税込） 

一般申込 

【大学・公共機関等 7,200 円, 企業 8,640 円】（1TBの場合，年額） 

（ディスク容量ごとの負担金額は下表参照, 利用期間は 1 ヶ月単位で設定可） 

利用者番号登録数    制限なし 

 

並列ファイルシステム ディスク容量 大学・公共機関等 企業 

1 TB 7,200円/年 8,640円/年 

[10 TBまで 1 TB追加当たり] [4,200円/年] [5,040円/年] 

10 TB 45,000円/年 54,000円/年 

[100 TBまで 1 TB追加当たり] [3,000円/年] [3,600円/年] 

100 TB 315,000円/年 378,000円/年 

[1,000 TBまで 1 TB追加当たり] [2,400円/年] [2,880円/年] 

1,000 TB 2,475,000円/年 2,970,000円/年 

[以降 1 TB追加当たり] [2,100円/年] [2,520円/年] 

 

※ 東京大学情報基盤センターのスーパーコンピュータシステムのいずれかに利用者番号（教育

利用，講習会を除く）を有する場合，利用者ごとにディスク容量 5 TB を無償で付与し、グループ

ごとに登録されているシステム（トークン移行先のシステムを除く）で付与されているディスク容量

の 15%を無償で付与する。いずれも申込不要。 

ディスク容量追加 

申込時点のディスク容量に応じて，1 TB追加当たりの負担金額は下表参照 

（無償で付与されたディスク容量は「申込時点のディスク容量」に含まない） 

 

申込時点のディスク容量 大学・公共機関等 企業 

1 TB未満 7,200円/年 8,640円/年  

1 TB以上    10 TB未満 4,200円/年 5,040円/年  

10 TB以上   100 TB未満 3,000円/年 3,600円/年  

100 TB以上 1,000 TB未満 2,400円/年 2,880円/年  

1,000 TB以上 2,100円/年 2,520円/年  
 

※利用期間については利用開始月から当該年度のサービス終了月までとし，年度を超えないものとする。利用期間の指定があ

る場合は利用終了月までとする。 

※ディスク容量は利用期間内に限り有効とし，利用終了後に残存しているデータは削除するものとする。 

※ディスク容量追加の負担金額は追加単位額に追加する資源量および利用期間を乗じたものとする。 

※ファイル，ディレクトリの総数制限についてはディスク容量に比例した値を別途定めるものとする。 
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センターから 

サービス休止等のお知らせ 
 

2022 年 5月下旬からの計算機及びストレージシステムのサービス予定は以下のとおりです。 

 
Wisteria/BDEC-01スーパーコンピュータシステム  
 

○ Wisteria/BDEC-01 スーパーコンピュータシステム サービス休止のお知らせ 
日 付 利用者サービス センター内作業 
   

5月 27日（金） 9:00 ～ 22:00 までサービス休止 月末処理 

   

6月 24日 (金) 9:00 ～ 22:00 までサービス休止 月末処理 

   

7月 29日（金） 9:00 ～ 22:00 までサービス休止 月末処理 

   

・ Wisteria/BDEC-01 システムは，原則 24 時間サービスを行っています。  

ただし，月末処理日  (原則として毎月最終金曜日)  はサービスを停止します。 

   

○ Wisteria/BDEC-01 スーパーコンピュータシステム 大規模 HPC チャレンジ のお知らせ（*） 

大規模 HPC チャレンジ 実施期間 
  

 5 月 26日 (木) 9:00  ～  27日 (金) 9:00まで 

 6 月 23日 (木) 9:00  ～  24日 (金) 9:00まで 

 7 月 28日 (木) 9:00  ～  29日 (金) 9:00まで 

  

・上記期間中，Wisteria/BDEC-01 の debug-o/a, short-o/a, regular-o/a, priority-o, interactive-o/a, prepost, share,  

share-debug, share-short, share-interactive, ノード固定及び講義用キューのサービスを休止します。 

ログインノードは通常どおり利用できます。 

 

 

Oakbridge-CXスーパーコンピュータシステム  
 
○ Oakbridge-CX スーパーコンピュータシステム サービス休止のお知らせ 

日 付 利用者サービス センター内作業 
   

5月 25日 (水) 9:00 ～ 20:00 までサービス休止 月末処理 

   

6月 22日 (水) 9:00 ～ 20:00 までサービス休止 月末処理 

    

7月 27日 (水) 9:00 ～ 20:00 までサービス休止 月末処理 

   

・ Oakbridge-CX システムは，原則 24 時間サービスを行っています。  

ただし，月末処理日  (原則として毎月最終水曜日)  はサービスを停止します。 

 

○ Oakbridge-CXスーパーコンピュータシステム 大規模 HPC チャレンジ のお知らせ（*） 

大規模 HPC チャレンジ 実施期間 
  

 5 月 24日 (火) 9:00  ～  25日 (水) 9:00まで 

 6 月 21日 (火) 9:00  ～  22日 (水) 9:00まで 

 7 月 26日 (火) 9:00  ～  27日 (水) 9:00まで 

  

・上記期間中，Oakbridge-CX の debug, short, regular, interactive, prepost, ノード固定 及び 講義用キューのサービスを 

休止します。ログインノードは通常どおり利用できます。 
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センターから 

サービス休止等のお知らせ 
 

2022 年 5月下旬からの計算機及びストレージシステムのサービス予定は以下のとおりです。 

 
Wisteria/BDEC-01スーパーコンピュータシステム  
 

○ Wisteria/BDEC-01 スーパーコンピュータシステム サービス休止のお知らせ 
日 付 利用者サービス センター内作業 
   

5月 27日（金） 9:00 ～ 22:00 までサービス休止 月末処理 

   

6月 24日 (金) 9:00 ～ 22:00 までサービス休止 月末処理 

   

7月 29日（金） 9:00 ～ 22:00 までサービス休止 月末処理 

   

・ Wisteria/BDEC-01 システムは，原則 24 時間サービスを行っています。  

ただし，月末処理日  (原則として毎月最終金曜日)  はサービスを停止します。 

   

○ Wisteria/BDEC-01 スーパーコンピュータシステム 大規模 HPC チャレンジ のお知らせ（*） 

大規模 HPC チャレンジ 実施期間 
  

 5 月 26日 (木) 9:00  ～  27日 (金) 9:00まで 

 6 月 23日 (木) 9:00  ～  24日 (金) 9:00まで 

 7 月 28日 (木) 9:00  ～  29日 (金) 9:00まで 

  

・上記期間中，Wisteria/BDEC-01 の debug-o/a, short-o/a, regular-o/a, priority-o, interactive-o/a, prepost, share,  

share-debug, share-short, share-interactive, ノード固定及び講義用キューのサービスを休止します。 

ログインノードは通常どおり利用できます。 

 

 

Oakbridge-CXスーパーコンピュータシステム  
 
○ Oakbridge-CX スーパーコンピュータシステム サービス休止のお知らせ 

日 付 利用者サービス センター内作業 
   

5月 25日 (水) 9:00 ～ 20:00 までサービス休止 月末処理 

   

6月 22日 (水) 9:00 ～ 20:00 までサービス休止 月末処理 

    

7月 27日 (水) 9:00 ～ 20:00 までサービス休止 月末処理 

   

・ Oakbridge-CX システムは，原則 24 時間サービスを行っています。  

ただし，月末処理日  (原則として毎月最終水曜日)  はサービスを停止します。 

 

○ Oakbridge-CXスーパーコンピュータシステム 大規模 HPC チャレンジ のお知らせ（*） 

大規模 HPC チャレンジ 実施期間 
  

 5 月 24日 (火) 9:00  ～  25日 (水) 9:00まで 

 6 月 21日 (火) 9:00  ～  22日 (水) 9:00まで 

 7 月 26日 (火) 9:00  ～  27日 (水) 9:00まで 

  

・上記期間中，Oakbridge-CX の debug, short, regular, interactive, prepost, ノード固定 及び 講義用キューのサービスを 

休止します。ログインノードは通常どおり利用できます。 

 

 

 

 

 

 

大規模共通ストレージシステム（Ipomoea-01） 
 
○ 大規模共通ストレージシステム(第1世代) Ipomoea-01 サービス開始について 

  6月1日（水）10:00よりサービス運用を開始します。 

  詳細については，本誌別記事「大規模共通ストレージシステム(第１世代)運用に関するお知らせ」をご覧ください。 
 
○ Ipomoea-01 サービス休止のお知らせ 

日 付 利用者サービス センター内作業 
   

6月 24日 (金) 9:00 ～ 20:00 までサービス休止 月末処理 

   

・ Ipomoea-01は，原則 24 時間サービスを行っています。  

ただし，月末処理実施のためサービスを停止する場合もあります。 

 

【注意事項】 

・ サービス休止等の計画は原稿作成時の予定です。やむを得ずサービスを変更したり，休止したりする場合がありますので，最新の情報

は login 時のメッセージ及びスーパーコンピューティング部門の Web ページの運用スケジュール (https://www.cc.u-

tokyo.ac.jp/supercomputer/schedule.php) をご確認ください。 

・ 平日の9:00～17:00以外，休日 (土・日・祝日等) は，システム障害等でサービスが停止した場合，運転を継続できない場合がありま

す。その場合は，その時間をもってサービスを中止しますのでご了承ください。 

* Wisteria/BDEC-01及びOakbridge-CXにおける大規模HPCチャレンジについて、新型コロナウイルス感染症の状況次第で実施時間・実

施条件の変更や、中止となる可能性があります。詳細はWebページ(https://www.cc.u-tokyo.ac.jp/guide/hpc/)をご覧ください。 
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システム変更等のお知らせ 
(2022.3.1 － 2022.4.30 変更) 

 
1. ハードウェア 

 
1.1 Wisteria/BDEC-01 スーパーコンピュータシステム    … なし 
 
1.2 Oakbridge-CX スーパーコンピュータシステム    … なし 

 
 
2. ソフトウェア 

 
2.1 Red Hat Enterprise Linux 8 (Wisteria/BDEC-01)  
 
 Odyssey 

LAMMPS v29Sep2021 (2022.3.31) 
SingularityCE v3.9.5 (2022.3.31) 

 
 Aquarius 

CUDA Toolkit v11.4.4 (2022.3.31) 
OpenMPI(CUDA-aware) v4.1.1(UCX v1.11.2) (2022.3.31) 
NCCL v2.9.6、v2.9.8、v2.9.9 

v2.10.3、v2.11.4 
(2022.3.31) 

cuDNN v8.2.0、v8.2.1 
v8.2.2、v8.2.4 

(2022.3.31) 

gdrcopy v2.3 (2022.3.31) 
SingularityCE v3.9.5 (2022.3.31) 
Arm DDT/MAP v21.1.3 (2022.3.31) 
oneAPI HPC Toolkit v2022.1.2 (2022.3.31) 
NetCDF C++ v4.3.1 (2022.4.22) 

 
 Messenger 

SingularityCE v3.9.5 (2022.3.31) 
インストールを実施しました。利用方法については、利用支援ポータルのお知らせ、または 
ドキュメント閲覧より利用手引書をご覧ください。 

 
2.2 Red Hat Enterprise Linux 7, CentOS 7 (Oakbridge-CX)     
 

Arm DDT 21.1.3 (2022.3.31) 
oneAPI HPC Toolkit v2022.1.2 (2022.3.31) 
インストールを実施しました。利用方法については、利用支援ポータルのお知らせ、または 
ドキュメント閲覧より利用手引書をご覧ください。 

 
 

3. その他 
 

3.1  Oakforest-PACS サービス終了について 
 

Oakforest-PACS スーパーコンピュータシステムは 2022 年 3 月末をもってすべてのサービスを終了致

しました。 
 

 2021 年度の Oakforest-PACS の利用者様におきましては、2022 年 6 月に稼働開始する東京大学情
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システム変更等のお知らせ 
(2022.3.1 － 2022.4.30 変更) 
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2.1 Red Hat Enterprise Linux 8 (Wisteria/BDEC-01)  
 
 Odyssey 

LAMMPS v29Sep2021 (2022.3.31) 
SingularityCE v3.9.5 (2022.3.31) 

 
 Aquarius 

CUDA Toolkit v11.4.4 (2022.3.31) 
OpenMPI(CUDA-aware) v4.1.1(UCX v1.11.2) (2022.3.31) 
NCCL v2.9.6、v2.9.8、v2.9.9 

v2.10.3、v2.11.4 
(2022.3.31) 

cuDNN v8.2.0、v8.2.1 
v8.2.2、v8.2.4 

(2022.3.31) 

gdrcopy v2.3 (2022.3.31) 
SingularityCE v3.9.5 (2022.3.31) 
Arm DDT/MAP v21.1.3 (2022.3.31) 
oneAPI HPC Toolkit v2022.1.2 (2022.3.31) 
NetCDF C++ v4.3.1 (2022.4.22) 

 
 Messenger 

SingularityCE v3.9.5 (2022.3.31) 
インストールを実施しました。利用方法については、利用支援ポータルのお知らせ、または 
ドキュメント閲覧より利用手引書をご覧ください。 

 
2.2 Red Hat Enterprise Linux 7, CentOS 7 (Oakbridge-CX)     
 

Arm DDT 21.1.3 (2022.3.31) 
oneAPI HPC Toolkit v2022.1.2 (2022.3.31) 
インストールを実施しました。利用方法については、利用支援ポータルのお知らせ、または 
ドキュメント閲覧より利用手引書をご覧ください。 

 
 

3. その他 
 

3.1  Oakforest-PACS サービス終了について 
 

Oakforest-PACS スーパーコンピュータシステムは 2022 年 3 月末をもってすべてのサービスを終了致

しました。 
 

 2021 年度の Oakforest-PACS の利用者様におきましては、2022 年 6 月に稼働開始する東京大学情

報基盤センター「大規模共通ストレージシステム(Ipomoea-01)」へのファイル移行サービスについて

のご案内を、最先端共同 HPC 基盤施設(JCAHPC) より別途メールで送らせていただいております。 
 

(注) Ipomoea-01 への移行リクエスト受付は既に終了しております。 
(注)「大規模共通ストレージシステム(Ipomoea-01)」へ移行リクエストを行なっていないディレクト

リのデータは移行されません。 
(注) システム側では利用者データ等のバックアップは取得しておりません。サービス終了後にデー

タの回復等は対応いたしかねますので、ご了承ください。 
(注) ファイル移行サービス希望者の方が大規模共通ストレージシステム(Ipomoea-01)に置かれたフ

ァイルを利用可能となるのは 2022 年 6 月以後の予定です。 
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大規模共通ストレージシステム(第1世代) 運用に関するお知らせ（更新） 
 
 

スーパーコンピューティングチーム 
 
 
 
 東京大学情報基盤センター(以下「当センター」)におきまして、当センターで運用する各スーパーコンピュータシステムか

らアクセス可能なストレージシステム：大規模共通ストレージシステム(第１世代) (Ipomoea-01)を 2022 年 6 月からサービ

ス運用いたします。ここでは、ご利用に際して必要な手続き及び負担金をお知らせいたします。なお、運用開始までに、予

告なく運用仕様の変更を行う場合がありますので予めご了承ください。 
 
1. 利用申込みについて 
ご利用になるための利用申込み方法の詳細は当センター Web ページもご参照ください。Ipomoea-01 をご利用になる場合

には、当センターのスーパーコンピュータシステム Oakbridge-CX、Wisteria/BDEC-01 をすでにご利用かどうかにより、

Ipomoea-01 の利用申込み手続きが必要なケースがあります。なお、Ipomoea-01 におけるディスク容量追加手続きは可能で

すが、スーパーコンピュータシステムにユーザ IDを有するかに係わらず、容量追加のための手続きが別途必要になります。 
 
1.1 2021 年度末に Oakforest-PACS にユーザ IDを有していなかった利用者、または、2021 年度末に Oakforest-PACS に

ユーザ IDを有していたが、Oakforest-PACS のファイル移行サービスを希望しなかった利用者 
 

 2022年度Oakbridge-CX、Wisteria/BDEC-01にユーザ IDを有する場合 
利用申し込み手続きは不要です。ご利用のユーザ IDで Ipomoea-01 を利用できます(教育利用、講習会を除く)。 
 利用者ごとの領域に 5 TB の無償分のディスク容量を付与します。 
 登録されているスーパーコンピュータシステムで付与されているグループのディスク容量の 15 ％を各プロ

ジェクトコードのグループごとの領域として無償で付与します。(トークン移行先のシステムを除く) 
 2022年度Oakbridge-CX、Wisteria/BDEC-01にユーザ IDを持たない場合 

利用申し込み手続きが必要です。無償分のディスク容量は設定されません。 
 
1.2  2021 年度末に Oakforest-PACS にユーザ IDを有しており、ファイル移行サービスを希望した利用者 
 

 2022年度Oakbridge-CX、Wisteria/BDEC-01にユーザ IDを有する場合 
利用申し込み手続きは不要です。ご利用のユーザ IDで Ipomoea-01 を利用できます(教育利用、講習会を除く)。 
 利用者ごとの領域に 5 TB の無償分のディスク容量を付与します。 
 移行を希望したグループごとの領域に 5 TB の無償分のディスク容量を付与します。ただし、トークン移行

によりOakbridge-CX、Wisteria/BDEC-01のどちらかに同プロジェクトコードのグループが存在する場合は、

グループごとの領域への付与ディスク容量は、登録されているスーパーコンピュータシステムで付与されてい

るグループのディスク容量の 15％ とします。 
 登録されているスーパーコンピュータシステムで付与されているグループのディスク容量の 15 ％を各プロ

ジェクトコードのグループごとの領域として無償で付与します。(トークン移行先のシステムを除く) 
 2022年度Oakbridge-CX、Wisteria/BDEC-01にユーザ IDを持たない場合 

利用申し込み手続きは不要で、Oakforest-PACSのユーザ IDで 2022 年 11 月 30 日までは無償でご利用いただ

けます。2022 年 12 月 1 日以降も移行したファイルを利用するためには有償の利用申し込み手続きが必要です。 
 利用者ごと、移行を希望したグループごとの領域に 5 TB の無償分のディスク容量を付与します。 
 2022 年 11 月までに継続利用の申し込みがない場合、2022 年 12 月以降にファイルは削除されます。 
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2. 利用負担金について 
 Ipomoea-01をご利用になる場合の利用負担金について、利用者様への運用を開始する2022年6月以降発生する予定です。 
 
2.1 2021 年度末に Oakforest-PACS にユーザ IDを有していなかった利用者、または、2021 年度末に Oakforest-PACS に

ユーザ IDを有していたが、Oakforest-PACS のファイル移行サービスを希望しなかった利用者 
 

 2022年度 Oakbridge-CX、Wisteria/BDEC-01にユーザ IDを有する場合 
無償分のディスク容量の範囲でご利用の場合、負担金は発生しません。別途 Ipomoea-01 でのディスク容量の 
追加手続きを行った場合に、追加分の利用負担金が発生します。 

 2022年度 Oakbridge-CX、Wisteria/BDEC-01にユーザ IDを持たない場合 
利用申し込みディスク容量に対する負担金が発生します。 

 
2.2  2021 年度末に Oakforest-PACS にユーザ IDを有しており、ファイル移行サービスを希望した利用者 
 

 2022年度Oakbridge-CX、Wisteria/BDEC-01にユーザ IDを有する場合 
利用者ごとの領域については、無償分のディスク容量の範囲でご利用の場合、負担金は発生しません。移行を希望

したグループごとの領域については2022 年 11 月まで負担金は発生しません。2022 年 12 月以降も移行を希望

したグループごとの領域を利用するためには有償の利用申し込み手続きが必要です。別途 Ipomoea-01 でのディ

スク容量の追加手続きを行った場合に、追加分の利用負担金が発生します。 
 2022年度Oakbridge-CX、Wisteria/BDEC-01にユーザ IDを持たない場合 

2022 年 11 月まで負担金は発生しません。2022 年 12 月以降は利用申し込みディスク容量に対する負担金が発

生します。 
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3. 運用開始後のサービスについて 
 
3.1 ログインノードサービス 
 データ転送やそのためのツールを利用するための環境として、ログインノードを複数台用意する予定です。ログインノード

は、当センターでサービスを行っている他のスーパーコンピュータシステムと同様に、公開鍵認証方式による接続となります。

鍵登録の方法や、接続ホスト名などの詳細については、当センター Web ページや Ipomoea-01利用支援ポータルにてお知ら

せいたします。 
 
3.2 システムの利用イメージ 
 Ipomoea-01 のご利用イメージは、おおよそ図 2 の通りです (ただし、以下の図は、スーパーコンピューティングニュース

原稿作成時のものです。今後の検討状況によっては、変更する場合もあります)。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
3.3  ファイルシステム 
 ファイルシステムは、システム構成図 (図 1、図 2、表 1) にある通り、並列ファイルシステムのみで構成されます。 
 並列ファイルシステムはDDN社製のLustreベースの DDN EXAScaler で提供されます。主に以下の2つのディレクト

リにファイルを保存することができ、Ipomoea-01 のログインノード群からだけではなく、Oakbridge-CX、
Wisteria/BDEC-01 のログインノード群からもファイルアクセス(ファイルの読み込み、書き込み)が可能なように設定する

予定です。その他、詳細については当センター Web ページや Ipomoea-01利用支援ポータルにてお知らせいたします。 

 
 /home/ユーザ名(ユーザ ID)：利用者ごとの領域 
 /work/グループ名(プロジェクトコード)：グループごとの領域 
 
4. その他 
 
 最新の情報は、当センター Web ページ (https://www.cc.u-tokyo.ac.jp) にて随時ご案内いたします。メールによる問い合わ

せについては、事前にWeb ページで情報がないかご確認の上、受付窓口 uketsuke@cc.u-tokyo.ac.jp までお願いいたします。 
 

Web 
ブラウザ 

図２．システムのご利⽤イメージ 

SSH 接続 
(鍵認証) 

データ転送など 

Ipomoea-01 
ログインノード群 

 ログインノード 
 

 Ipomoea-01 

 並列ファイルシステム ファイルアクセス 

利⽤⽀援ポータル 

・SSH 公開鍵登録 
・リソース確認など 

Wisteria/BDEC-01 
ログインノード群 

 
 

ログインノード 
 

ファイルアクセス 

 
 

ログインノード 
 

Oakbridge-CX 
ログインノード群 

ファイルアクセス 

(注) ログインノード群からのみアクセス可能 

SSH 接続 
(鍵認証) 

データ転送など 

(注) Ipomoea-01はストレージシステムのため、 

計算⽤のジョブを実⾏する環境はありません。 
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4 26  
10  
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10  
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GPU  
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10  

GPU
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GPU
HPC  
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~19  
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2022  11 21 ( ) 10:00  22 ( ) 9:00 

 
3 

 

2022  12 20 ( ) 10:00  21 ( ) 9:00 
2022  
10 31  ( ) 
17:00  

11  11  
2023   1 24 ( ) 10:00  25 ( ) 9:00 
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スーパーコンピュータシステム「大規模 HPC チャレンジ」採択課題のお知らせ 
 
1. はじめに 

Wisteria/BDEC-01、Oakbridge-CXでは「大規模HPCチャレンジ」を実施しています。「大規模HPCチャレ

ンジ」は、スーパーコンピュータシステムがもつ最大規模のノード数を、最大24時間・1研究グループで計算資

源の専有利用ができる公募型プロジェクトです1。 
課題審査委員会による厳正な審査の結果、以下の課題を採択しましたのでお知らせいたします。 
 

 
2. 採択課題 

 
システム：Oakbridge-CX 
募集期間：2022年度 第1回募集 2022年2月2日～2月28日 

 
1件の応募があり、以下の課題を採択しました。 

 
採択課題一覧 
課題名 前処理付き並列反復法における通信と計算のオーバーラップ

代表者名（所属） 中島 研吾（東京大学情報基盤センター） 
クリロフ部分空間法による前処理付き反復法は広範な科学技術アプリケーションに使用されている。超並

列環境下では，内積おける集団通信，行列ベクトル積等における一対一通信によるオーバヘッドが顕著と

なる。提案者は，特に一対一通信に着目し，三次元静的弾性問題（構造力学）を有限要素法で解く場合に

得られる対称正定な大規模疎行列を共役勾配法（CG 法）で解く場合について，通信と計算をオーバーラ

ップさせ，更に OpenMP の動的スケジューリング機能により，通信オーバーヘッドを削減する手法に関

する研究を実施してきた。本研究課題では，ICCG法等データ依存性を有する処理において，通信と計算

を効果的にオーバーラップさせるための手法を提案し，Oakbridge-CX 1,024 ノードを使用して効果を検

証する。本研究課題で使用するGeoFEM/ICCGは，構造力学における三次元静的弾性問題を対象とした，

有限要素法に基づくプログラムであり，導出された連立一次方程式を前処理付き反復法（ICCG 法）によ

って解く。 
 

                                                  
1「大規模 HPC チャレンジ」 

https://www.cc.u-tokyo.ac.jp/guide/hpc/ 
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2022年度 前期
東京大学情報基盤センター「若手・女性利用者推薦」採択課題

スーパーコンピューティングチーム

東京大学情報基盤センター（以下、センター）では、若手研究者（2022年4月1日時点におい
て40歳以下、学生を含む）及び女性研究者（年齢は問わない）による、スーパーコンピュータ、
データプラットフォームなどの大型計算資源を使用した研究を対象とした公募型プロジェクト
を実施しています。センターの教員による審査の上、年間で数十件の優れた研究提案課題を採
択する予定です。採択された課題では申請した計算資源を無料で使用することができます。
本制度では、前期と後期に一年または半年単位（後期は半年のみ）で実施する一名で行う研
究課題を募集します。
採択された課題のうち、特に優れた課題で「学際大規模情報基盤共同利用・共同研究拠点

（JHPCN）」の萌芽型共同研究課題の条件を満たすものについては、本センターより同拠点萌芽
型共同研究課題として推薦する予定です。同拠点共同研究課題審査委員会で審査の上、JHPCN

の萌芽型共同研究課題としても採択された場合、毎年7月に開催されるJHPCNのシンポジウム
にて発表の機会が与えられる場合があります。本制度に採択された課題は終了後、得られた成
果をもとに、「学際大規模情報基盤共同利用・共同研究拠点（JHPCN）」の公募型共同研究（一
般課題、国際課題、企業課題）等へと進展することが大いに期待されます。

このたび、以下の基準による厳正な審査のうえ、2022年度前期は12件の課題を採択いたしま
した。

• 　本制度が提供する計算機システムを利用することで、学術的にインパクトがある成果
を創出できると期待される提案を積極的に採択します。

• スーパーコンピュータの利用環境の改善に寄与すると期待されるソフトウェア開発に関
する提案を歓迎します。

• 現状の環境にとどまらず、将来の先端的なスーパーコンピュータ環境を目指した提案は
特に歓迎します。

• 特に、mdxについては、理工系・人文系にまたがる多様なデータの収集・整備、研究コ
ミュニティにおけるデータの共有やプラットフォームの整備、そして機械学習等の先端
的なデータサイエンス手法を用いたデータ解析など、多様なデータ科学・データ利活用
研究を歓迎します。

本制度の詳細は、以下のHPをご覧ください。
https://www.cc.u-tokyo.ac.jp/guide/young/
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■ 2022年度 前期 採択課題

課題名 濡れた粉体の変形・流動特性の理解
代表者名（所属） 吉井 究（大阪大学 基礎工学研究科）
利用システム名 Oakbridge-CX

実施期間 一年
粉や砂のような巨視的なサイズの粒子の集合体である粉体は、粒子の密度が閾値より高いと、剛
性を有し固体的に振る舞う一方、その閾値より低い場合は剛性を示さず流体的に振る舞う。この
力学的特性の変化はジャミング転移と呼ばれ、近年盛んに研究されている。特に、粒子間に接触
による反発相互作用だけが働く乾いた粉体系の転移点近傍の振る舞いについては、多くのことが
明らかになっている。ところが、現実の粉体は濡れを伴う場合が多く、そのような系で乾いた粉
体の挙動がそのまま観測されるかは不明である。実際、粉体は少量の水を加えるだけで、応力ひ
ずみ曲線などのレオロジー特性が大きく変化することが知られている。これは粒子間に入り込ん
だ液体が表面張力によって架橋を形成し、実行的な引力相互作用を与えることに起因する。しか
し、従来の濡れた粉体の研究では、個別の視点に立脚した研究は行われているが、理論的な理解
や濡れの影響を系統的に調べた研究はほとんど無く、十分な理解に至っていない。そこで本研究
では、濡れた粉体系の大変形や流動状態に着目し、離散要素法を用いたシミュレーションを行い、
乾いた粉体系との違いを明らかにする。

課題名 t6A修飾を含むリボソーム翻訳開始複合体における開始コドン認識動態の
分子動力学計算による解析

代表者名（所属） 亀田 健（立命館大学 生命科学部）
利用システム名 mdx

実施期間 一年
申請者は、真核生物のリボソーム翻訳開始複合体における、翻訳開始コドン認識をとりまく分子
動態の解明を行っている。これまでに、適切な翻訳開始コドン以外のミスマッチコドンや、修飾
コドンなどを対象としてきた。本課題では、それらのミスマッチコドンや修飾コドンの翻訳開始
を制御すると考えられている、アンチコドンの隣に位置する塩基に t6A修飾が入った tRNAを
含む、リボソーム翻訳開始複合体の動態に着目する。t6Aは生体内での存在と疾患との関連可能
性は調べられているものの、リボソーム内での動態や相互作用を含む、翻訳開始制御機構への具
体的な作用メカニズムは不明である。本研究課題で行う分子動力学計算を用いた研究により、そ
の作用メカニズムを考察するとともに、医薬研究の基盤技術へと発展させていくことを目指す。
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課題名 擬スペクトルMHDコードで狙う磁気回転乱流における慣性領域の解像
代表者名（所属） 川面 洋平（東北大学 学際科学フロンティア研究所）
利用システム名 Oakbridge-CX, Wisteria/BDEC-01 Odyssey

実施期間 一年
ブラックホールは降着円盤と呼ばれるプラズマの乱流に取り囲まれている。この乱流は磁気回転
不安定性 (MRI) によって駆動されている。MRI乱流の直接数値シミュレーションは膨大な数が
行われてきたが数値解像度が不十分であり、乱流の特性を捉えるに至っていない。そこで本研究
では、我々が新しく開発した擬スペクトル法コードを用いて降着乱流の特性に迫る。このコード
はこれまで用いられてきたコードに比べ、飛躍的に MRI 乱流の解像度を上げることができる。
本課題では具体的に、これまで解像することができていなかった慣性領域に迫る。慣性領域の情
報を得ることができれば、Event Horizon Telescopeによるブラックホールシャドー観測の物理
的解釈に必要となる理論モデルを高精度化することに繋がる。

課題名 着陸探査プローブのクラッシャブル材とレゴリスの衝突・干渉作用に関す
る数値解析

代表者名（所属） 徳永 賢太郎（東京大学 工学系研究科）
利用システム名 Wisteria/BDEC-01 Odyssey

実施期間 一年
近年重力天体への着陸探査において、着陸時に必要な逆噴射装置やパラシュートといった減速装
置を用いる代わりに、発泡金属やプラスチック発泡体といった、クラッシャブルなポーラス材料
を着陸機構の一部に使用し着陸時のエネルギーを吸収する技術が着目されている。天体の微小重
力や真空環境を地上で完全に模擬できないことも踏まえ、ミッションに用いる着陸機構の最適設
計のためには、数値解析モデルを構築し各種パラメータが着陸機構に与える影響を評価する必要
がある。本課題は、圧縮変形しながらエネルギーを吸収するポーラス材料とレゴリス（粒状体）
との衝突・干渉による相互作用を DEM（Discrete Element Method）により数値モデル化し、
ポーラス材料の各種パラメータが着陸メカニズムに与える影響を調査するものである。
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課題名 磁気ノズルスラスタにおける中性粒子流れとエネルギー輸送の数値解析
代表者名（所属） 江本 一磨（横浜国立大学 理工学府）
利用システム名 Oakbridge-CX, Wisteria/BDEC-01 Odyssey

実施期間 一年
宇宙機の主推進として利用されることが期待される磁気ノズルスラスタを研究対象とし、particle-
in cell / Monte Carlo collisions / direct simulation Monte Carlo (PIC-MCC-DSMC) コード
を用いて、スラスタ内部の中性粒子流れとエネルギー輸送を明らかにすることを目的とする。
PIC-MCC-DSMCコードは Boltzmann方程式で構成されるプラズマと中性粒子を確率的に解く
手法であり、磁気ノズルスラスタなどの低温プラズマの解析を行う上で強力な手法として知られ
ている。PIC-MCC-DSMC コードを用いることで磁気ノズルスラスタ内部のプラズマ・中性粒
子流れを再現し、実験では測定することが困難な中性粒子とエネルギーの輸送現象を解明するこ
とが期待される。また、中性粒子とエネルギーの損失過程を理解することで、磁気ノズルスラス
タの性能向上を目指す上で必要な指針を得ることができる。

課題名 次世代銀河分光観測に向けたフィールドレベル解析の確立
代表者名（所属） 大里 健（京都大学 基礎物理学研究所）
利用システム名 Wisteria/BDEC-01 Aquarius

実施期間 一年
宇宙物理学における根源的な問題であるダークマター・ダークエネルギーの正体、そして加速膨
張の物理的な機構を探るため、大規模な銀河分光観測計画が予定されている。これらの計画では、
銀河の三次元位置を測定し背景にある物質分布を描き出すことが主たる観測目的である。従来の
解析では、観測された銀河分布から、その情報を要約する統計量を用いてダークマターの存在量
に代表される宇宙論パラメータを推定する。しかしながら、統計量は銀河分布の持つ情報の一部
しか取り入れられず、統計量で表現できない高次の情報は失われてしまう。そこで、本研究では
観測された銀河分布の場が持つ情報の全てを考慮するフィールドレベル解析に着目し、高速で実
用的な統計解析基盤を構築する。近年開発された物質密度場の重力進化理論モデル GridSPTを
基礎に GPUによる高速化を実装することで、ダークマター・ダークエネルギーのモデル決定に
最大限迫ることを目標とする。
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課題名 階層性が内在するガラスのエネルギー地形における低周波数振動の緩和予
言能の起源

代表者名（所属） 白石薫平（東京大学 大学院総合文化研究科）
利用システム名 Oakbridge-CX

実施期間 一年
液体を急冷すると生じるガラスは、複雑なエネルギー地形を持つ。構成粒子がダイマーという
「形」を持った粒子のとき、過冷却液体は alpha緩和と Johari-Goldstein beta緩和という 2種類
の緩和過程を持つ。この緩和過程の分離は、エネルギー地形からはベイスンとメタベイスンとい
う階層構造の現れとして解釈できる。ベイスンにおける低周波数振動は結晶とは異なる性質を示
し、振動粒子は熱緩和の発生位置と相関する。ダイマー系での階層的エネルギー地形という理解
を踏まえると、緩和と振動の相関は非自明であり、その起源も明らかではない。本研究では、ダ
イマー系の大規模分子動力学シミュレーションにより、振動状態の特徴付けと緩和予言能の起源
の解明を行う。レプリカ交換法を用いて広範な温度領域の平衡液体配置を生成し、振動特性の温
度依存性を調べる。そして、各ベイスンにおけるモード・モード相関という新規な量を導入し、
緩和予言能を生み出すエネルギー地形的な起源を明らかにする。

課題名 Constructing deep learning models of biological fitness landscapes from

sequencing data

代表者名（所属） Adam Beattie（東京大学 理学系研究科）
利用システム名 Wisteria/BDEC-01 Aquarius

実施期間 一年
Deep learning has made breakthroughs in biology but requires substantial training data.

With a novel high throughput system, over 10ˆ12 peptides can be screened for activity with

post translational modification enzymes. We will use the sequencing data output to train

substrate fitness landscape models. We will test our method on a biosynthetic enzyme, then

build a general platform for modelling fitness landscapes for the study of uncharacterised

enzymes and the design of selective therapeutics.

スーパーコンピューティングニュース� Vol.�24,�No.3　2022- 19 -



課題名 波形インバージョンによる南大西洋下のマントル最下部領域の地震波異方
性構造推定

代表者名（所属） 大鶴 啓介（東京大学 理学系研究科）
利用システム名 Oakbridge-CX

実施期間 一年
地球マントルの最下部数百 kmの領域は核-マントル境界（CMB）直上の熱境界層をなしており、
外核による加熱を受けて上昇流を発生させることでマントル対流を駆動している。これまでに
行われた地震波による構造推定からは、アフリカ下と太平洋下の 2 箇所に巨大な S 波低速度域
（LLSVP）が存在することが知られており、これが高温の上昇流に対応するとされている。しか
し、最下部マントルでの物質の詳しい流動様式が解明されていないためにこの LLSVPの成因や
性質についてもよくわかっていない。そこで本課題では、地震波形に含まれる情報を余すことな
く活用することで詳細な構造推定を可能にする波形インバージョン手法と、スペクトル要素法に
より理論波形を計算するソフトを使用して、アフリカ LLSVPの西側境界域にあたる南大西洋下
のマントル最下部の地震波異方性構造を推定する。そしてその結果から、マントル最下部での物
質の流動に関する制約を得ることを目指す。

課題名 地震波形インバージョンによるマントル最下部の S・P 波速度構造同時推
定̶地球深部の熱・化学進化の理解に向けて̶

代表者名（所属） 佐藤 嶺（東京大学 理学系研究科）
利用システム名 Oakbridge-CX

実施期間 一年
地球の核-マントル境界 (CMB)は、固体岩石のマントルと液体鉄合金の外核が接する地球内部の
最も主要な熱・化学組成境界であるため、CMB直上数 100km(D″領域)は地球の熱・化学進化
の理解に重要な領域である。D″領域では地温勾配とマントル組成のソリダスが近いために部分
溶融に伴う化学分化を起こすマグマが定常的に発生する可能性が高く、また典型的な沈み込み領
域下においては海洋プレートの沈み込みに伴う化学組成不均質が形成されると考えられている。
従って観測情報から化学組成異常のサイズと度合いを制約することが重要である。しかし、地震
波速度不均質を温度・化学組成効果に定量的に分離するには S・P波速度構造を同程度の解像度
で同時に推定する必要があったが、データセットの質や種類が異なる等課題があった。また正確
な理論地震波形の計算も必要であるが、短周期までの計算は計算資源の問題から困難であった。
本申請研究では地震波形に含まれる情報を余すことなく活用できる波形インバージョン手法と、
スペクトル要素法による理論地震波形計算ソフトウェア SPECFEM3D GLOBE を用いて D″
領域の S・P波速度構造を同時推定する。

スーパーコンピューティングニュース� Vol.�24,�No.3　2022- 20 -



課題名 臨界レイノルズ数付近における矩形ダクト乱流中の二次流れと熱的制御
代表者名（所属） 関本 敦（岡山大学 学術研究院）
利用システム名 Wisteria/BDEC-01 Odyssey

実施期間 一年
矩形ダクトなどの角を有する乱流中は、角へと向かう主流に垂直方向の平均二次流れが生じる。
この二次流れによって、主流の平均的な分布だけでなく乱流熱伝達率に影響を及ぼすことが知ら
れている。 臨界レイノルズ数付近では、乱流渦と管路幅が同程度のスケールになるため、乱流渦
の出現位置が側壁によって拘束される。さらに、壁面加熱して、浮力効果を加えることで、乱流
渦の挙動をある程度コントロールできると考えられる。 本研究では、矩形ダクト乱流の直接数値
シミュレーションを行い、浮力効果が乱流効果と同程度となるような浮力パラメターにおいて、
二次流れの安定化効果や乱流パフへの影響を調べ、壁面加熱による乱流制御の新たな指針へとつ
なげる。

課題名 Inversion modeling of aquifer deformation for permeability estimation

using Automatic Differential and adjoint methods

代表者名（所属） 張 毅（地球環境産業技術研究機構）
利用システム名 Oakbridge-CX, Wisteria/BDEC-01 Aquarius

実施期間 一年
Recently, distributed fiber-optic strain sensing tool has been successfully deployed for the

acquisition of aquifer strain along the optical fiber-installed well. To estimate aquifer perme-

ability using the strain array data, inversely solving the coupled fluid flow and mechanical

(poroelastic) equations is required. In this study, we aim to develop an Automatic Differential

(AD) and adjoint state combination method to accelerate the Jacobian matrix calculation

and the inverse modeling

以上
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Wisteria/BDEC-01 利用事例（5） 

マルチプログラム連成ライブラリ h3-Open-UTIL/MP (1/2) 
 

荒川隆（CliMTech） 
八代尚（国立環境研究所） 

中島研吾（東京大学情報基盤センター） 
 

1 はじめに 

 今回と次回（2022 年 7 月号）の 2 回に分けて複数のシミュレーションプログラムを連成実行
し「計算・データ・学習」融合を推進するためのライブラリ h3-Open-UTIL/MP について紹介す
る。今回は一般的な単一アーキテクチャ環境で複数プログラムを連成するケースについて説明し，
次回では h3-Open-UTIL/MP の特徴的な機能であるアンサンブル連成，Python APP 連成，異機種
間連成機能などについて紹介する。なお対象読者としては MPI を用いた並列計算には一通り習
熟しているが連成計算については未経験のレベルを想定し，今号では煩瑣をいとわず連成計算の
基礎的な概念や実行方法も含めて解説してゆく。なお，このような計算方法は「連成解析」「連
成計算」「結合計算」など複数の用語が用いられるが本稿では基本的に「連成計算」の語を用い，
一部はコミュニティの慣習に従って結合（例：大気海洋結合）を用いることとする。 

 

2 連成計算の基本概念 

 本節では連成計算の基本的な概念について解説し，次節で MPI環境における連成計算の実行
方法を説明する。既に MPIを用いた連成計算の経験がある読者は本節および次節は飛ばしても
差し支えない。 

連成計算の基本概念を説明する前に，ひとつの逸話を紹介したい。司馬遼太郎の「街道をゆ
く」の一篇[1]に，ある僧侶が鈴木大拙の著作「華厳の研究」の翻訳（原著は英語）を読み華厳
経の難解な仏教用語である「相即相入」が平易な言葉として表現されていることで経典の内容
が腑に落ちる，という経験をしたことが語られている。この際，鈴木大拙が用いた語が
interpenetration で，辞書的には相互浸透あるいは相互貫入と説明されている。すなわち世界のす
べては相互に影響し合い，何一つとして独立して存在するものはないという意である。これを
シミュレーションに置き換えると，単一の事象を再現するだけでは不完全であり関連する様々
な事象との相互作用も含めて考える必要がある，という事になろう。連成計算とはまさにこの
世界の構造（の極めて不完全なごく一部）を計算機内で実現するための計算手法である。 

改めて述べると，連成計算とは複数のシミュレーションプログラムを複合させ相互作用を伴
いながら計算してゆく手法である。計算手法として複数の場をひとつの支配方程式で解く強連
成と支配方程式を個別に解いて時間ステップ毎に解を交換しながら計算を進める弱連成に大別
される。本稿で述べる h3-Open-UTIL/MPは不特定のシミュレーションモデルを対象として弱連
成計算を容易に実現するためのソフトウェアである。このようなソフトウェアを一般にカプラ
と呼ぶ。現代では連成計算は構造や流体，熱解析など様々な分野で実現されており専用の解析
ソフトウェアも多くリリースされているが，ここでは連成計算の先駆的な事例のひとつである
気象・気候シミュレーションを事例として連成計算の基本概念について解説する。2021 年ノー
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ベル物理学賞受賞者に眞鍋淑郎博士が選ばれたことは，本稿の読者にとっても既知のことであ
ろう。真鍋の代表的な業績が大気海洋結合モデルの開発およびそれを用いた気候変動予測シミ
ュレーションである[2,3]。この計算では大気モデルと海洋モデルが相互に海水面温度や風速な
どの情報（データ）を交換しながら時間積分を進めるようになっている。現代の最先端の気
象・気候シミュレーションモデルでも真鍋が開発した基本的なフレームは変わっておらず，例
えば日本の代表的なモデルのひとつである MIROC(Model for Interdisciplinary Research on Climate)
は大気モデルと海洋モデルの２つのモデルコンポーネントを中心にしてシステムが構成されて
いる[4]。大気モデルと海洋モデルは異なるバイナリとしてコンパイル・リンクされ，MPI 環境
下で同時に実行される（具体的な実行方法については後述）。大きなモデルコンポーネントは
大気と海洋の２つであるが他にも陸面や河川などの過程がコンポーネント化されており，これ
らは大気モデルの一サブルーチンとして大気モデルのプログラムに組み込まれている。実際の
計算ではこれらの要素モデルが相互に必要な情報を交換しながら時間積分を進めてゆくことに
なる。この際，個々のモデルコンポーネントはそれが表現している現象に応じた時空間構造を
持つため，情報の交換に際しては構造の差違を吸収するための適切な変換を行う必要がある。
MIROC の大気海洋モデルを例にすると，大気モデルは緯度経度に沿った規則的な矩形格子を持
つのに対して，海洋モデルは極点を陸上に移動させた変則的な矩形格子を持つ。更に，大気モ
デルが全球をくまなく覆っているのに対して，海洋モデルは陸域を除いた格子のみが意味のあ
る値を持っている。従って，情報の交換に際してはこのような格子の差違を補正する補間計算
が必要となる。時間的にも大気モデルと海洋モデルでは代表的なシミュレーションの時間刻み
幅（ΔT）が異なっており，大気側のΔT が海洋に比して短いため，大気から海洋への情報は大
気の各時間ステップの平均値が渡されるようになっている。これらの状況を模式的に表したの
が図１である。図中，Atm. Step は大気モデルの計算，Land Step は陸面モデル，River Step
は河川モデル，Ocean Step は海洋モデルの計算を表す。大気モデルと海洋モデルは個別のバイ
ナリとして並列に実行され，各データ交換ステップで前ステップまでの計算結果が相互に送受
信される。一方，大気と陸面や河川では同一時間ステップ内で順番にデータが渡され逐次的に
計算が実行される。ここで，TN, TN+1, TN+2は大気モデルと海洋モデルがデータ交換する大きな
時間刻み幅を表している。一方，大気モデル(Atm. Step)の中で青い太線で表されるのが大気モ
デルの細かい時間刻み幅である。大気モデルから海洋モデルへ送られるデータが時間平均値の
場合は，細かい時間刻み幅毎の値で平均値が計算される。 
ここでは気候シミュレーションを例に連成計算の基本的な概念について説明したが，現代の

並列計算環境下における連成計算の基本的な要素は 1)複数のモデルコンポーネントが情報（デ
ータ）を交換しながら計算を進める。2)情報交換に際しては時空間構造の差違を補整する計算
が実行される。という２点に集約されると考えられる。一方，情報交換や時空間構造の補正の
具体的な方法については分野や用途によって異なる対応が要求される。代表的な例として空間
構造の補整（補間計算）を考える。大気モデルと海洋モデルを連成して気候のような長期的な
現象を計算する場合には，量の保存が厳密に保たれることが要求される（そうでないと海が干
上がったりする）。そのために，補間計算には各格子点が代表する面積に応じて値を比例配分
する面積重み法が用いられるが[5]，その際に更に問題を複雑にしているのは海陸分布の存在で
ある。海洋モデルが陸域を除いた格子で意味のある値を持つことは前述の通りであるが，大気
モデル側の格子が海洋モデル格子の陸と海の境界をまたぐ場合には海陸の割合も考慮した上で
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値を適切に配分する必要がある。一方で厳密性を要求されないような空間補間が許容される事
例もあり得る。例えば，地震動から構造物の振動を計算するような場合，構造物からの地震動
への影響は無視しうるため情報の伝達方向は一方向だけで良く，物理量の厳密な保存は要求さ
れない。そのため，この例では直方体で構成される地震モデルの格子から単純な線形内挿で構
造物モデルの格子点値を求めている[6]。 
本稿で解説するカプラ h3-Open-UTIL/MP は特定の分野に特化することなく様々な用途に用い

られることを目標としており，上記のような計算方法の差違や更には格子構造の差違に対して
柔軟に対応されることが求められ，かつ実現している。そのための仕組みについては第 4 節以
降で詳述する。 

 
図 1 MIROC における大気モデル・海洋モデル他の連成方法 

 

3 MPI 環境における連成計算 

本節では MPI 環境における連成計算の方法について説明する。前提として，連成対象となる
個々のモデルコンポーネントは既に MPI 並列化されているものとし，複数のモデルコンポーネ
ントを連成する場合の基本的な概念や手続きについて解説する。 

MPI で複数のプログラムを実行する方法には２通りの方法がある。ひとつは Master/Worker 方
式であり，この場合，マスタとなるプロセスが子プロセスを生成する MPI コマンド
(mpi_comm_spawn)をコールする。例えばカプラが独立したプロセスとして最初に起動され，そこ
から連成対象となるモデルプロセスを生成する場合である。もうひとつは連成対象となるプログ
ラムを一度に起動する方式である。具体的には下の例のように mpiexec（もしくは類似）コマン
ドに対して複数のプログラムを引数として与えるようにする。 

 

mpiexec -np 8 app1.exe : -np 4 app2.exe 

 

これら２通りの方式では起動されるプログラムの MPI 情報が異なる。簡単なテストプログラム

Ocean Step 
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River Step 

T
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T
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T
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で具体例を示す。まず Master/Worker 方式のテストプログラムを図 2 に示す。Master 側で MPIサ
ブルーチン mpi_comm_spawn をコールし worker プログラムを起動している。３番目の引数が起
動されるプロセス数で，例では５プロセスの worker が起動される。次いでサブルーチン
mpi_comm_rank をコールして MPI のデフォルトコミュニケータである MPI_COMM_WORLD を
引数として自プロセスのランク番号を取得し出力している。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

図 2 連成計算テストプログラム（上図：Master，下図：Worker） 

 

このプログラムを mpiexec -n 2 ./master コマンドで実行した場合の結果が図 3 左図である。一方，
worker プログラムを worker1と worker2 として mpiexec -n 2 ./worker1 : -n 5 ./worker2 コマンドで
実行した場合の結果が図 3 右図である。結果からわかるように Master/Worker 方式の実行では起
動されるプログラム毎に独立した MPI_COMM_WORLD が割り当てられ，その中でランク番号
が取得されているのに対し，複数のプログラムを同時に起動する場合はすべてのプロセスで
MPI_COMM_WORLD が共有されている。 

program master 

  use mpi 

  implicit none 

  integer :: my_rank 

  integer :: inter_comm 

  integer :: ierror 

 

  call mpi_init(ierror) 

 

  call mpi_comm_spawn("./worker", MPI_ARGV_NULL, 5, & 

       MPI_INFO_NULL, 0, MPI_COMM_WORLD, & 

       inter_comm, MPI_ERRCODES_IGNORE, ierror) 

   

  call mpi_comm_rank(MPI_COMM_WORLD, my_rank, ierror) 

 

  write(*,*) "my_rank = ", my_rank 

 

  call mpi_finalize(ierror) 

 

end program maste 

program worker 

  use mpi 

  implicit none 

  integer :: my_rank 

  integer :: ierror 

 

  call mpi_init(ierror) 

 

  call mpi_comm_rank(MPI_COMM_WORLD, my_rank, ierror) 

 

  write(*,*) "my_rank = ", my_rank 

   

  call mpi_finalize(ierror) 

 

end program worker 
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図 3 連成計算テスト結果（左図：Master/Worker 方式，右図：同時起動方式） 

 

上の例で示したように Master/Worker 方式の場合はプログラム間でコミュニケータが共有され
ない。そのためプログラム間の通信を行う際には mpi_comm_spawn の 7 番目の引数で MPI から
返されるプログラム間コミュニケータ inter_comm を用いることになる。一方，同時起動方式で
は MPI_COMM_WORLD が共有されるためプログラム間通信は MPI_COMM_WORLD を用いれ
ば良いが，一方で各プログラム内の通信を混乱なく実行するためには MPI サブルーチン
mpi_comm_split を用いてコミュニケータを分割し，プログラム毎に分割されたコミュニケータを
用いるようにする必要がある。これらの状況を簡単に示したのが図 4である。両者の手法には一
長一短があるが，Master/Worker 方式の場合，複数の Worker が起動される状況では Worker 間の
通信手段が限られる（ないわけではないが相応の手続きを要求される）という問題がある。従っ
てMater/Worker方式で複数のモデルコンポーネントを連成する場合には，図に示すように Master

を経由して通信を行うのが一般的である。この際にカプラプログラムを Master とすることで補
間計算やデータ通信の管理などをモデルとは別のプロセスで処理できるようになる。このことは
連成に際しての計算性能向上（実行時間短縮）要因となり得るが，モデルプロセスに比して計算
負荷が軽いカプラに専用プロセスを割り当てることは，全体としては計算効率の低下に繋がる懸
念がある。一方，同時に起動する場合はカプラに個別のプロセスを割り当てることなく，モデル
プロセス同士で直接データ交換することが可能である。この場合カプラはライブラリとしてモデ
ルプロセスにリンクされ実行されることになる。h3-Open-UTIL/MPはモデルプロセスを同時に起
動するタイプのカプラである。以下では，この形式での実行におけるデータ通信と補間計算につ
いて解説する。図 4 では暗黙の前提としてモデルの各プロセスは相手モデルの各プロセスと直接
データ交換を行う Local To Local 通信を行うとして描かれている。相互に複数のプロセスで実行
されるモデル間でデータを送受信する方法として，より単純なのは 1)送信側の代表プロセスに
送信側各プロセスのデータを集約，2)送信側の代表プロセスから受信側の代表プロセスへ集約し
たデータを送受信，3)受信側の代表プロセスから受信側各プロセスへデータを分配，という方法
である。この際，送信側の代表プロセスもしくは受信側の代表プロセスで全領域のデータを対象
として補間計算を行う。この方法は実装が容易だがデータ通信量，プロセスあたりの演算量とも
に Local To Local の場合に比して大きくなり，性能上のボトルネックが生じる可能性がある。加
えて，大規模並列計算ではメモリ容量の観点から全領域のデータをひとつのプロセスで保持する
こと自体が不可能な場合もあり得るため，単純な手法では適用できる条件が限られる。一方，
Local To Local 通信方法は性能面では優位であるが，適切な格子点データを適切なプロセス間で
送受信するためのアルゴリズムが煩雑で実装が難しい場合が(もちろん難易度は双方の格子の形
状や対応関係に依存するが)ある。カプラの存在意義のひとつはこの点にあり，本稿で紹介する
h3-Open-UTIL/MPにおいても単純な API の呼び出しだけで Local To Local 通信を実現できるよう

master_rank =            0 

  master_rank =            1 

  worker_rank =            0 

  worker_rank =            1 

  worker_rank =            2 

  worker_rank =            3 

  worker_rank =            4 

worker_rank =            2 

worker_rank =            5 

worker_rank =            6 

worker_rank =            4 

worker_rank =            0 

worker_rank =            3 

worker_rank =            1 
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に設計・実装されている。 

 

図 4 プログラムの起動方法とコミュニケータの関係（左図：Master/Worker 方式，右図：同時起動方式） 

 

次に格子変換機能について説明する。異なる格子形状のモデル間で情報を交換するには受信側
の格子点値を送信側の複数の格子点の値から内挿する必要がある。この内挿計算には前項で述べ
たように，面積で比例配分する方法や線形内挿する方法など複数の手法がある。しかしながらこ
れらの手法の違いが影響するのは内挿時の格子点の選択と係数に対してであり，計算アルゴリズ
ムとしては同等である。すなわち受信側のある格子点値 R は送信側の複数(N 個)の格子点値 S(i)

と係数 C(i)から次の式のように計算される。 

� � ����� ∗ ����

�

���

 

 

すべての受信側格子点に対して送信側の格子点番号とそれに対応する係数を列挙したものをこ
こでは補間テーブルと呼ぶ。ここで各モデルの格子形状が時間的に変わらないとすると，補間テ
ーブルも時間変化しないため事前に計算しておくことが可能である。この補間テーブルおよびモ
デルの各プロセスが担当する格子の格子点番号の情報が与えられれば，モデルの各プロセスは 1)

自身が保持する各格子点値を相手モデルのどのプロセスに送信すれば良いか，2)相手モデルのど
のプロセスから何番の格子点値を受信すれば良いか，が決定でき適切な Local To Local のデータ
交換と各プロセスでの領域毎の補間計算が可能になる。h3-Open-UTIL/MPにおいては，これらの
情報を入力とすることによって各モデルの格子形状そのものには依存しないで連成計算を実行
することを可能としている。 

 

モデルA 
MPI_COMM_WORLD 

モデル B 

カプラ 

mpi_comm_spawn から返される inter communicator 

mpi_comm_split で生成される intra communicator 
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4 h3-Open-UTIL/MP 

4.1 h3-Open-UTIL 

h3-Open-UTIL はスーパーコンピューティングニュース前号記事[7]で解説された革新的ソフトウ
ェア基盤「h3-Open-BDEC」[8,9]を構成するソフトウェアユニットのひとつである。h3-Open-UTIL
ユニットの目的は Wisteria/BDEC-01 のようなヘテロジニアスなシステム上で，「計算・データ・
学習(S+D+L)」融合を容易に実現するための環境を提供することである[10,11,12]。h3-Open-UTIL

だけでなく h3-Open-BDEC の各ユニットを有機的に協調させ利用することによって，シミュレー
ションノード群で計算科学シミュレーションコードを実行し，データ・学習ノード群では外部か
ら取り込んだ観測データや，機械学習による推論等に基づきパラメータを最適化し，更に計算を
実施するというサイクルを容易に実現することができ，またパラメータ最適化によって計算時間
を全体として短縮できることが期待される。 

4.2 h3-Open-UTIL/MP の構造 

h3-Open-UTIL/MPは連成計算を容易に実現するためのソフトウェア(カプラ)である。対象とな
るのは MPIを用いて領域分割により並列化されたソフトウェア群であり，今のところ Fortran と
Pythonの API が提供されている。h3-Open-UTIL/MPのプログラム構造を図 5 に示す。図は Fortran

プログラムと Python プログラムを連成する例である。h3-Open-UITL/MP は最下層に連成ライブ
ラリ Jcup を用いている[13]。Jcup は連成されるモデルコンポーネントの管理や MPI ルーチンコ
ールなどの基本的な機能を提供する。その上に h3-Open-UTIL/MP のプログラムが構築される。
h3-Open-UTIL/MPのプログラムはPythonのAPIを除いてFortranのmodule群で構成されており，
Fortran プログラムから用いる場合は API のモジュールを use して API サブルーチンをコールす
る。Pythonに関連したプログラムについては次号の記事で説明する予定である。 

 

図 5 h3-Open-UTIL/MPのプログラム構造 

 

4.3 h3-Open-UTIL/MP の機能 

前項で述べたように連成計算はモデルコンポーネント間で情報(データ)を交換しながら計算
を進めることであり，情報の交換に際しては時空間構造の差違を補正する必要がある。h3-Open-

UTIL/MP は MPI でデータ並列化されたモデルコンポーネントに対して連成計算を可能とするソ
フトウェアである。制約条件としては 1)データ交換の時間間隔はデータ毎に一定間隔でなけれ
ばならない。2)モデルコンポーネントの格子は一意に番号づけられ相対的な位置が時間変化しな

Fortran APP Python APP 

h3-Open-UTIL/MP 

modules 

h3-Open-UTIL/MP 

h3opp.py 

h3open_py.f90 

Jcup lib Jcup lib 

MPI 
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い。の 2 つである。逆に言えば，この要求を満たすモデルや計算条件であればどのようなモデル
でも適用可能である。なおデータ交換の時間間隔は一定である必要があるが，その間の積分時間
ステップは変化しても構わない。この様子を模式的に示したのが図 6である。図の例では 3 つの
モデルコンポーネントがデータを交換しており，モデル A のデータ交換間隔の間に 3 ステップ
と 4 ステップの時間ステップを計算している。時間構造の補正として h3-Open-UTIL/MP にはデ
ータの時間平均値を計算する機能がある。平均値計算のアルゴリズムは単純に各時間ステップの
ΔT で比例配分する方法であり，式で表すと次のようになる。ここで Dmean は時間平均値，D(t)

は時間ステップｔの値，ΔT(t)は時間ステップ tでのΔT，Tex はデータ交換間隔である。先述の
ようにデータ交換間隔 Tex は一定値でなければならず，またモデルの時間ステップの刻みと一致
している，すなわち Tex=ΣΔT(t)でなければならない。なお平均値を交換するか瞬間値を交換す
るかは設定で切り替えることができる。設定方法については後述する。 

 

����� � ����� ∗ �����/���

�

���

 

 

図 6 時間ステップとデータ交換の関係 

 

時間積分ループ中でのデータ交換に関わるサブルーチンコールの様子を図 7 に示す。図で青の
四角は時間積分ループの開始と終了，グレーの四角はモデル計算コードを表す。オレンジの四角
が h3-Open-UTIL/MP の API ルーチンコールである。時間積分ループ中で連成計算に関わるルー
チンコールは h3ou_set_time, h3ou_put_data, h3ou_get_data の 3 種類のみである。h3ou_set_time は
モデル時刻をカプラに教えるためのルーチンで，時間積分ループの冒頭付近で呼ばれることが期
待されている。h3ou_put_data は相手モデルに送信するデータをカプラに与えるサブルーチン，
h3ou_get_data は相手モデルから受信したデータを取得するためのルーチンで，これらのサブル
ーチンは h3ou_set_time が呼ばれた後であればプログラムの任意の箇所でコールできる。データ
送受信や補間計算が実際に行われるのはサブルーチン h3ou_set_time の内部である。モデル A か
らモデル B へデータが送受信される際のデータの流れを図 8 に示す。図中，青枠の四角は利用
者がコールするルーチンを表す。緑枠とオレンジ枠はカプラ内部での動作である。緑とオレンジ
の２種類の枠の相違については次号で解説する。赤枠はカプラ内部で保持されるデータを表す。
h3ou_put_data でカプラに与えられたデータはカプラ内部のデータバッファに保持される。

モデルA モデル B モデルC 

T
I
M
E
 

時間平均 

時間平均 
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h3ou_set_time がコールされた時点で，当該データがその時刻の送受信対象データかどうかが判
定され，送受信データであればバッファから取り出し(get_from_buffer)相手モデルのプロセス順
に応じてデータを並び替える（rearrange_send_data）。送信と受信には MPI_Isend, MPI_Irecvが用
いられる。モデル B で受信されたデータは再度並び替えられ(rearrange_recv_data)，補間計算サブ
ルーチン interpolate_dataに渡される。補間計算で得られたデータはカプラのデータバッファに保
持され(put_to_buffer)，API サブルーチン h3ou_get_data がコールされた時点でバッファから取り
出され呼び出し側に渡される。 

 

 

図 7 時間積分ループ中でのカプラ APIコールの模式図 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

do t = 1, Nt 

end do 

call h3ou_set_time(current_time, deltaT) 

call h3ou_get_data(“data_B2A”, gdata, is_recv_ok) 

if (is_recv_ok) then 

   model calculation using data_B2A  

end if 

call h3ou_put_data(“data_A2B”, pdata, is_recv_ok) 

model calculation 
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図 8 カプラ内部での送受信データの流れ 

（青枠は利用者コールルーチン，緑とオレンジ枠はカプラの内部動作を表す） 

 

 

ここまで述べたのは h3-Open-UTIL/MP の基本的な機能であり，カプラとして特に新規性のあ
るものではない。しかしながら h3-Open-UTIL/MP は他のカプラにはない独自の機能を備えてい
る。それらは， 

1) アンサンブル連成機能 
2) Python アプケーション連成機能 
3) 異機種間連成機能 
である。これら独自機能については次号の記事で詳細を説明する予定である。以下の節では h3-

Open-UTIL/MPの基本的な使用方法について具体例に基づきながら説明してゆく。 

 
5 h3-Open-UTIL/MP の使用方法 

この節では具体的な事例に則り h3-Open-UTIL/MP の基本機能の使用方法について説明する。対
象としているマシンは Wisteria/BDEC-01 の Odyssey である。サンプルコードおよび実行シェル
スクリプトは/work/share/h3-Open-UTIL-MP/src/sample/h3ou/test1（ディレクトリ名は変更に
なる可能性があります。確定版は次号記事でお知らせいたします）以下の src および run ディレ

モデル A モデル B 

h3ou_put_data(data_name, dA) 

buffered-dA 

h3ou_set_time(timeA, deltaTA) 

do i = 1, npe_s 

   rearrange_send_data(dA, rA) 

   MPI_isend(rA) 

end do 

do i = 1, npe_r 

  MPI_irecv(rA) 

  rearrange_recv_data(rA, dA) 

end do 

h3ou_set_time(timeB, deltaTB) 

call interpolate_data(dA, iA) 

h3ou_get_data(data_name, data, is_recv_ok) 

get_from_buffer(dA) 

put_to_buffer(iA) 

buffered-iA 

time loop end 

time loop start 

time loop end 

time loop start 
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クトリにあるので適宜参照されたい。このサンプルでは app1, app2, app3 の 3 つのアプリケー
ション（モデル）が相互にデータを交換しながら時間積分を進める構成になっている。状況を単
純にするため，モデルの格子は同一で積分時間間隔やステップ数も同一としている。 
5.1  設定ファイルの準備 

h3-Open-UTIL/MPはカプラの動作と交換データの詳細情報を設定するために設定ファイルを用
いる。テスト計算プログラムで用いられている設定ファイルを図 9 に示す。セクション
h3ou_coupling はカプラ全体の動作を規定するセクションで，今のところ設定可能なのはログフ
ァイルの出力レベルである。log_level は”SILENT”,”WISPER”,”LOUD”の３通りが設定可能
であり SILENT はログを出力せず LOUD は詳細なログ情報を出力する。LOUD モードは大量のログ
を出力するためテストやデバッグ時に使用するモードである。debug_mode はログを標準エラー
出力に出力するかどうかのフラグである。セクション h3ou_var は２通りの記述形式が定められ
ている。ひとつはデータ交換するモデル名と格子名のセットであり，comp_put, comp_get, 
grid_put, grid_get のそれぞれに送信モデル名，受信モデル名，送信格子名，受信格子名を与え
る。この組み合わせに対して以下に記述される交換変数の設定が適用される。h3ou_var セクシ
ョンのもう一つの記述形式は交換データの設定に関するものである。var_putは送信側データ名，
var_get は受信側データ名である。grid_intpl_tag は補間計算時にデータを識別するためのタグ
で，特に必要ない場合は１を与える。なお，このこのタグを参照する事例については次号で解説
する予定である。intvl はデータ交換間隔で単位は秒である。lag は連成計算が並列に行われる
か逐次的に行われるかを設定するフラグで，一般的な並列実行の場合は-1 を与える。layer は当
該データの鉛直層数である。後述する格子番号設定サブルーチンでも鉛直層数を与えるが，これ
は格子が取り得る最大の鉛直層数であり，データ毎にはこれを超えない任意の層数を設定可能で
ある。flag はデータを時間平均するかどうかの設定で時間平均する場合は”AVR”を，瞬間値を
交換する場合は”SNP”を設定する。 
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図 9 h3-Open-UTIL/MP の設定ファイル例 
 

5.2  API ルーチンコールの概要 
h3-Open-UTIL/MP の API を連成対象モデルに組み込む際の手続きは，1)カプラの初期化，2)格

子の設定，3)補間テーブルの設定，4)初期時刻の設定，5)第０ステップデータの put，6)現在時
刻とΔT の設定，7)データの get, 8)データの put, 9)連成の終了，の９ステップに分けられる。
このうち 1)から 4)までが初期設定，6)7)8)が時間積分ループ内の手続きである。これらの手順
を図 10 に示す。図では複数回呼び出し可能あるいは設定に従い複数回コールする必要のあるル
ーチンを水色で，一度だけコールされるルーチンをピンクで示している。なお時間積分ループ中
のルーチンコールについては時間ステップ毎に 1 度だけコールするか複数回コール可能かで色
分けされている。各ルーチンの引数などについては次節で説明される。初期化部分でコールして
いる h3ou_get_mpi_parameter は図 4 右図の緑の破線で表されているモデル毎のコミュニケータ
およびこのコミュニケータのグループやサイズ，プロセスのランク番号を取得するサブルーチン

# log_level : "SILENT" or "WHISPER" or "LOUD", default = "SILENT" 

# debug_mode : .true. or .false., default = .false. 

&h3ou_coupling 

  log_level = "SILENT" 

  debug_mode  = .false. 

&end 

 

&h3ou_var  comp_put = "app2",  comp_get = "app1", 

          grid_put = "app2_grid", grid_get = "app1_grid", / 

&h3ou_var  var_put  = "app2_to_app1",  var_get  = "app2_to_app1", grid_intpl_tag = 1, intvl=720,  lag=-1, 

layer=40, flag='AVR' / 

 

&h3ou_var  comp_put = "app1"      ,  comp_get = "app2", 

          grid_put = "app1_grid" ,  grid_get = "app2_grid", / 

&h3ou_var  var_put  = "app1_to_app2",  var_get  = "app1_to_app2", grid_intpl_tag = 1, intvl=720,  lag=-1,  

layer = 40, flag='AVR' / 

 

&h3ou_var  comp_put = "app3"      ,  comp_get = "app1", 

          grid_put = "app3_grid" ,  grid_get = "app1_grid", / 

&h3ou_var  var_put  = "app3_to_app1"     ,  var_get  = "app3_to_app1"     , grid_intpl_tag = 1, intvl=720,  

lag=-1, layer=40, flag='AVR' / 

 

&h3ou_var  comp_put = "app1"      ,  comp_get = "app3", 

          grid_put = "app1_grid" ,  grid_get = "app3_grid", / 

&h3ou_var  var_put  = "app1_to_app3"     ,  var_get  = "app1_to_app3"     , grid_intpl_tag = 1, intvl=720,  

lag=-1,  layer = 40, flag='AVR' / 

 

&h3ou_var  comp_put = "app3"      ,  comp_get = "app2", 

          grid_put = "app3_grid" ,  grid_get = "app2_grid", / 

&h3ou_var  var_put  = "app3_to_app2"     ,  var_get  = "app3_to_app2"     , grid_intpl_tag = 1, intvl=720,  

lag=-1, layer=40, flag='AVR' / 

 

&h3ou_var  comp_put = "app2"      ,  comp_get = "app3", 

          grid_put = "app2_grid" ,  grid_get = "app3_grid", / 

&h3ou_var  var_put  = "app2_to_app3"     ,  var_get  = "app2_to_app3"     , grid_intpl_tag = 1, intvl=720,  

lag=-1,  layer = 40, flag='AVR' /                                                                               

~                
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である。連成対象プログラムが MPI 並列化されている場合，モデルがこれまで用いているコミュ
ニケータはこのルーチンから得られたコミュニケータに置き換える必要がある。 
 

図 10 カプラ API ルーチンコールの概要 
 
サンプルプログラムのメイン部分を図 11 に示す。9 行目のサブルーチン init_common 中で

h3ou_init と h3ou_get_mpi_parameter がコールされカプラの初期化と MPI 情報の取得を行って
いる。次いで 11 行目の cal_and_def_grid でプロセス毎の格子点番号を計算し h3ou_def_grid で
カプラに渡した上で，h3ou_end_grid_def をコールしている。13 行目から 24 行目までが補間テ
ーブルの設定に関わるルーチンコールである。ここでは app2→app1, app1→app2, app3→app1, 
app1 → app3 の 順 序 で 補 間 テ ー ブ ル を 計 算 し 補 間 テ ー ブ ル の 設 定 ル ー チ ン
h3ou_set_interpolation_table をコールしている。26 行目で h3ou_init_time をコールした後，
28 行，29 行めで第 0 ステップのデータをカプラに渡している。時間積分最初のステップの
h3ou_set_time で設定ファイルに記述されたすべてのデータが交換されるため，第 0 ステップの
h3ou_put_data は自モデルが送信すべきすべてのデータについてコールする必要がある。時間積
分ループ内の h3ou_get_data, h3ou_put_data はまとめて記述されているが，実際には必要に応

初期化 
h3ou_init(comp_name, config_file) 

h3ou_init_time(itime) 
初期時刻 

設定 

h3ou_def_grid(grid_index,comp_name, grid_name, nz) 

h3ou_end_grid_def() 

格子設定 

h3ou_set_interpolation_table(my_com_name,  

     send_comp, send_grid, recv_comp, recv_grid,  

     mapping_tag, send_index, recv_index, coef) 

補間 

テーブル 

設定 

h3ou_get_mpi_marapeter(comp_name,  

    local_comm, local_group, local_size, local_rank) 

h3ou_set_time(comp_name, itime, delta_t) 

現在時刻 

設定 

h3ou_get_data(data_name, data, is_recv_ok) 

データの 

Get 

h3ou_coupling_end(itime) 

連成の 

終了 

h3ou_put_data(data_name, data) 
データの 

Put 

h3ou_put_data(data_name, data) 
データの 

Put 

時
間

積
分

ル
�
プ
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じてプログラムのどの箇所からでも順不同にコール可能である。最後に 43 行目で
h3ou_coupling_end をコールし連成を終了している。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

図 11 サンプルプログラムのメイン部分 
 

6 h3-Open-UTIL/MP の API 

この節では h3-Open-UTIL/MP の API について一般的な連成に用いられる主立ったものを説明す
る。 

     1  program app1 
     2    use mpi 
     3    use common 
     4    implicit none 
     5    integer :: int_array(1) 
     6    integer :: ierror 
     7    integer :: i 
     8 
     9    call init_common(APP1_NAME, 1) 
    10 
    11    call cal_and_def_grid() 
    12 
    13    call cal_and_set_map(APP1_NAME, & 
    14                         APP2_NAME, APP2_GRID, APP2_SIZE, & 
    15                         APP1_NAME,    APP1_GRID,    APP1_SIZE) 
    16    call cal_and_set_map(APP1_NAME, & 
    17                         APP1_NAME,    APP1_GRID,    APP1_SIZE, & 
    18                         APP2_NAME, APP2_GRID, APP2_SIZE) 
    19    call cal_and_set_map(APP1_NAME, & 
    20                         APP3_NAME, APP3_GRID, APP3_SIZE, & 
    21                         APP1_NAME,    APP1_GRID,    APP1_SIZE) 
    22    call cal_and_set_map(APP1_NAME, & 
    23                         APP1_NAME,    APP1_GRID,    APP1_SIZE, & 
    24                         APP3_NAME, APP3_GRID, APP3_SIZE) 
    25 
    26    call init_time(time_array) 
    27 
    28    call put_data_2d("app1_to_app2", 1, i) 
    29    call put_data_2d("app1_to_app3", 1, i) 
    30 
    31    do i = 1, APP1_STEP 
    32      call set_time(APP1_NAME, time_array, APP1_DELTA_T) 
    33      call get_data_2d("app2_to_app1") 
    34      call get_data_2d("app3_to_app1") 
    35 
    36      call sleep(1) 
    37 
    38      call put_data_2d("app1_to_app2", 1, i) 
    39      call put_data_2d("app1_to_app3", 1, i) 
    40 
    41    end do 
    42 
    43    call finalize_common() 
    44 
    45  end program app1 
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6.1 初期設定 API 
表 1 に初期設定に関わる h3-Open-UTIL/MP の API を示す。基本的な連成に用いられるのは

h3ou_init と h3ou_get_mpi_parameter の 2 つである。 
表 1. 初期設定用 API 

ルーチン名 概要 
h3ou_init カプラの初期化 
h3ou_get_mpi_parameter ローカルなMPI 情報を取得する 

 
これらのルーチンの引数と意味は下のようになる。 
(1) カプラ初期化 API 

subroutine h3ou_init(comp_name, config_file_name, num_of_ensemble) 
  character(len=*), intent(IN)   :: comp_name        ! モデルコンポーネント名 
  character(len=*), intent(IN)   :: config_file_name ! 設定ファイル名   
  integer, intent(IN), optional  :: num_of_ensemble  ! アンサンブル数 
 カプラの初期化プロセスを実行する。すべてのプロセスが必ず最初に呼ぶ必要がある。

カプラ内部でモデルコンポーネント名に従って MPI コミュニケータを生成する。
num_of_ensemble は optional 引数であり，次号で説明するアンサンブル結合の場合
のみ意味を持つ。 

(2) MPI 情報取得 API 
subroutine h3ou_get_mpi_parameter(comp_name, comm, group, size, rank) 
  character(len=*), intent(IN)  :: comp_name  ! モデルコンポーネント名 
  integer, intent(OUT)          :: local_comm ! Local なコミュニケータ 
  integer, intent(OUT)          :: group      ! Local な MPI グループ 
  integer, intent(OUT)          :: size       ! local_comm に所属するプロセス数 
  integer, intent(OUT)          :: rank       ! local_comm 内のランク番号 
 カプラ内部で生成された Local な MPI 情報を取得する。local_comm がモデル内部で

使用されるコミュニケータである。group, size, rank はモデルローカルなグループ
ID, ローカルなプロセス数，ローカルな自プロセスのランク番号である。 

6.2 格子設定 API 
表 2に格子設定用 APIを示す。h3ou_def_gridは個々の格子の格子点番号を設定する。h3-Open-

UTIL/MPはひとつのモデルコンポーネントに対して複数の格子が設定可能であり，h3ou_def_grid
も格子の数に対応して複数回呼び出し可能である。h3ou_end_grid_def は格子設定の終了をカプ
ラに通知する。 

表 2. 格子設定用 API 

ルーチン名 概要 
h3ou_def_grid 格子点番号の設定 
h3ou_end_grid_def 格子点番号設定終了 

 
これらのルーチンの引数と説明は下記の通りである。 
(1) 格子設定 API 

subroutine h3ou_def_grid(grid_index, comp_name, grid_name, num_of_layer) 
  integer, intent(IN)          :: grid_index(:)    ! 各プロセスの格子点番号 
  character(len=*), intent(IN) :: comp_name        ! モデルコンポーネント名 
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  character(len=*), intent(IN) :: grid_name        ! 格子名   
  integer, intent(IN)     :: num_of_ensemble  ! 鉛直格子数 
 格子の格子点番号を設定する。このサブルーチンはデータ交換に関わる格子の数だけ

複数回コールしなければならない。grid_index は各プロセスが担当する格子のグロ
ーバルな格子点番号である。番号は自然数でなければならない。格子点番号は連続し
ている必要はなく番号に空きがあることは許される。ただし番号の重複は許されない。
カプラは番号の重複をチェックしないため注意が必要である。comp_name と
grid_name は格子が所属するモデル名と格子名である。nz は補間計算が水平 2 次元で
行われる際に，3 次元データの鉛直格子の数を与える。この場合，格子点番号
grid_index は水平格子の分だけを与えれば良い。逆に 3 次元空間で補間計算が必要
な場合は 3 次元分の大きさの grid_index を与え nz=1 とすればよい。 

(2) 格子設定終了通知 API 
subroutine h3ou_end_grid_def() 
 格子情報設定の終了をカプラに通知する。引数はなく h3ou_def_grid のコールの後に

一度だけ呼び出す。このサブルーチンの内部で交換データの設定など複数の初期設定
が実行される。 

 
6.3 補間テーブル設定 API 

表 3 に補間テーブル設定 API を示す。個々の引数については次に説明する。重要なのは，この
サブルーチンがモデルコンポーネント間で各種情報の通信を行っているということである。その
ため，送信側モデルと受信側モデルでルーチンコールが正しく対応している必要がある。呼び出
しの順序を誤り対応関係が崩れると通信がデッドロックするなどの不具合が生じるため注意し
なければならない。 

表 3. 補間テーブル設定用 API 

ルーチン名 概要 
h3ou_set_interpolation_table 補間テーブルの設定 

 
このルーチンの引数と説明は下記の通りである。 
(1) 補間テーブル設定 API 

subroutine h3ou_set_interpolation_table(my_name,  
send_comp, send_grid,  
recv_comp, recv_grid,  
mapping_tag,  
send_index, recv_index, coef) 

  character(len=*), intent(IN)       :: my_name       ! 自モデル名 
  character(len=*), intent(IN)       :: send_comp     ! 送信モデル名 
  character(len=*), intent(IN)       :: send_grid     ! 送信格子名   
  character(len=*), intent(IN)       :: recv_comp     ! 受信モデル名 
  character(len=*), intent(IN)       :: recv_grid     ! 受信格子名   
  integer, intent(IN)           :: mapping_tag   ! 補間テーブル識別タグ 
  integer, optional, intent(IN)      :: send_index(:) ! 送信側格子点番号 
  integer, optional, intent(IN)      :: recv_index(:) ! 受信側格子点番号 
  real(kind=8), optional, intent(IN) :: coef(:)       ! 補間係数 
 補間テーブルを設定する。前述のようにこのサブルーチンは送信側と受信側で正しく
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対応している必要がある。6 番目の引数 mapping_tag は同じモデルと格子の組み合わ
せで複数の補間テーブルを使い分ける際の識別子である。複数の補間テーブルを設定
しない場合は 1 を与える。格子の格子点番号を設定する。send_index, recv_index, 
coefが補間テーブルである。配列の大きさは 3つの引数で同一でなければならない。
これら 3引数は optionalとなっており，送信側か受信側のいずれかで与えれば良い。
また引数が意味を持つのはルート（0 番）プロセスのみであるためメモリを節約する
場合は 0 番以外は大きさ 1 の配列を与えるようにするとよい。 

 
6.4 時刻設定 API 

表 4 に時間設定 API を示す。h3ou_init_time は積分の初期時刻を設定する。このサブルーチ
ンは時間積分開始前に一度だけコールされる。h3ou_set_time は時間積分ループ中で毎ステップ
コールされる（しなければならない）。第 4 節で述べたように h3ou_set_time の中でデータ交換
や補間計算など連成に関わる多くの処理がなされる。 

表 4. 時間設定 API 

ルーチン名 概要 
h3ou_init_time 初期時刻の設定 
h3ou_set_time 現在時刻とΔT の設定 

 
これらのルーチンの引数と説明は下記の通りである。 
(1) 初期時刻設定 API 

subroutine h3ou_init_time(time_array) 
  integer, intent(IN) :: time_array(6) ! 年月日時分秒の配列 
 h3ou_init_time は積分初期時刻を設定する。引数 time_array は年月日時分秒を表す

大きさ 6 の整数配列である。このサブルーチンは時間積分開始前に 1 回だけコールさ
れる。 

(2) 現在時刻とΔT 設定 API 
subroutine h3ou_set_time(comp_name, time_array, delta_t) 
  character(len=*), intent(IN) :: comp_name     ! モデル名 
  integer, intent(IN)          :: time_array(6) ! 現在時刻の配列 
  integer, intent(IN)          :: delta_t       ! ΔT 
 h3ou_set_time は時間積分ループの中で現在時刻とΔT を設定する。comp_name は当

該モデル名，time_array は現在時刻を表す年月日時分秒の配列，delta_t はそのステ
ップのΔT である。カプラ内部では delta_t の積算時間（秒）でデータ交換判定など
を行っている1。従ってこのサブルーチンは基本的に（データ交換を行わないステッ
プであっても）毎時間ステップコールしなければならない。 

 
6.5 データ提供取得 API 

表5にデータ提供取得APIを示す。これらのサブルーチンは時間積分ループ中でh3ou_set_time

 
1 カプラ内部での時間管理は delta_t の積算値（秒単位）が用いられており第２引数の年月日時分
秒配列はログ出力などでのみ参照されるようになっている。これはユリウス暦とグレゴリウス暦の
違いなどカレンダ計算に関する面倒な問題を回避するためである。 
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がコールされた後なら任意の箇所でコール可能である。また第一ステップで交換するデータをカ
プラに与えるため，時間積分ループ前に交換される全データについて h3ou_put_data をコールし
ておく必要がある。また時間平均データについては時間ステップ毎のΔT で比例配分しているた
め h3ou_put_data については毎ステップコールしなければならない。 

表 5. データ提供取得 API 

ルーチン名 概要 
h3ou_init_time 初期時刻の設定 
h3ou_set_time 現在時刻とΔT の設定 

 
これらのルーチンの引数と説明は下記の通りである。 
(1) データ提供 API 

subroutine h3ou_put_data(data_name, data) 
  character(len=*), intent(IN) :: data_name            ! 送信データ名 
  real(kind=8), intent(IN)     :: data(:) or data(:,:) ! 送信データ 
 h3ou_put_data はカプラに対して送信データを与える。引数 data_name は送信データ

名である。送信データはデータが鉛直層を持たない場合は一次元配列，鉛直層を持つ
場合は 2 次元配列を与える。なお一次元目の配列の大きさは h3ou_def_grid の引数
grid_index の大きさと同じでなければならない。 

(2) データ取得 API 
subroutine h3ou_get_data(data_name, data, is_recv_ok) 
  character(len=*), intent(IN) :: data_name            ! 受信データ名 
  real(kind=8), intent(INOUT)  :: data(:) or data(:,:) ! 受信データ 
  logical, intent(OUT)         :: is_recv_ok           ! データ受信フラグ 
 h3ou_get_dataはカプラから受信データを取得する。送信用サブルーチンと同様，data

の配列は鉛直層の有無で 1 次元もしくは 2 次元となる。is_recv_ok は当該時間ステ
ップがデータ交換のタイミングかどうかを返す。データ交換のタイミングでない場合
は is_recv_ok は.false.が返り data の値は不定となる。従って受信データを使う場
合は必ず is_recv_ok を参照し，真となるタイミングでのみ data の値を参照するよう
にしなければならない。 

 
6.6 終了処理 API 

表 6 に終了処理を示す。このサブルーチンは時間積分ループ終了後，プログラム終了前に一度
だけコールされる必要がある。 

表 6. 終了処理 API 

ルーチン名 概要 
h3ou_coupling_end 連成の終了 

 
このルーチンの引数と説明は下記の通りである。 
(3) 終了処理 API 

subroutine h3ou_coupling_end(itime, is_call_finalize) 
  integer, intent(IN), optional :: itime(:)         ! 積分終了時刻 
  logical, intent(IN), optional :: is_call_finalize ! MPI 終了フラグ 
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 h3ou_coupling_end はカプラに対して連成の終了を通知する。引数 itime は積分終了
時刻で年月日時分秒を表す大きさ６の整数配列である。is_call_finalize はこのサ
ブルーチン内で MPI の終了サブルーチン MPI_finalize を呼び出すかどうかのフラグ
である。 

 
7 まとめ 

本稿では Wisteria/BDEC-01 利用事例として汎用連成ソフトウェア h3-Open-UTIL/MP の基本機
能について解説した。本稿の解説に従って h3-Open-UTIL/MP の API を組み込む事で基本的な連成
機能は実現可能である。本文で述べたように h3-Open-UTIL/MP にはアンサンブル連成や Python
アプリケーション連成[14]，h3-Open-SYS/WaitIO[7]と協調した異機種間連成，など従来のカプラ
にはない機能が実装されている。これらについては次号で紹介する。 
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Wisteria/BDEC-01（Odyssey）における 

OpenMPによるプログラミング入門（その 2） 

中島研吾(a)，笠井良浩(b)，坂口吉生(b) 
(a)東京大学情報基盤センター，(b)富士通株式会社 

 

本稿では，前号（その 1）に引き続き，Wisteria/BDEC-01（Odyssey）上での最適化について，説
明する。プログラム類は Wisteria/BDEC-01 の /work/share/ompw/ompw.tar から取得できる
ので，興味ある方は試してみられると良い。 

 

1. Odyssey での実行 

（1）A64FX プロセッサ 

Odyssey の計算ノードは，A64FX プロセッサであり，図 1 に示すように 48 個のコアから構成
されている。12 コアが CMG（Core Memory Group）を構成しており，各 CMG に HBM2 による
高速メモリ（8GiB）が搭載されている［1］。いわゆる NUMA アーキテクチャであるため，OpenMP

による並列化は各 CMG単位で実施し，OpenMP/MPIハイブリッド並列プログラミングでは，ノ
ード当たり 4 つの MPIプロセスを立ち上げる，ことが推奨されているが，本稿では敢えて，1 ノ
ード，48 コアに対して OpenMP 並列化を適用する。図 1 に示すように，メモリ，コアの番号は
各 CMG において，CMG#0（メモリ：#4，コア：#12-#23），CMG#1（メモリ：#5，コア：#24-#35），
CMG#2（メモリ：#6，コア：#36-#47），CMG#3（メモリ：#7，コア：#48-#59） 

 

 

 

 

 

 

 

 

図 1 A64FX プロセッサの構成と諸元［1］ 

（2）C コンパイラ 

 Odyssey では C コンパイラとして「trad モード」，「clang モード」の 2 種類がある（表 1参照）。
デフォルトは trad モードである。使用する機能や性能によって使いわける必要があるが，本稿の
ケースの場合，問題規模が比較的小さい場合は「clang モード」の方が高速であったため，上記
のサンプルプログラムでは基本的に「clang モード」を使用している。後述するように，最適化
を施し，問題規模を大きくした場合には，�同等，もしくは「trad モード」の方が高速である場合
もある。 
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プロセッサ名 A64FX

プロセッサ数
(コア数)

1 (48+アシスタントコア2 or 4)

周波数 2.2 GHz

理論演算性能 3.3792 TFLOPS

メモリ容量 32 GiB

メモリ帯域幅 1,024 GB/s

L1 Cache 64 KiB/core (Inst/Data)

L2 Cache 8 MiB/CMG
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表 1 C コンパイラ：2 種類のモード 

trad モード  

（-Nnoclang オプション）  

（デフォルト）  

 「京」および PRIMEHPC FX100 以前のシステム向け富士通コ
ンパイラをベースとする。 

 trad モードは，従来の富士通コンパイラとの互換を重視する場
合に適している。 

 サポートしている仕様は，C89/C99/C11，OpenMP 3.1/OpenMP 4.5

（一部） 

 オプション省略時（デフォルト）は，-Nnoclang オプション適用 

clang モード  

（-Nclang オプション） 

 オープンソースソフトウェアである Clang/LLVM コンパイラを
ベースとする。 

 clang モードは，最新言語仕様を使用したプログラムや，オープ
ンソースソフトウェアを翻訳する場合に適している。 

 サポートしている仕様は，C89/C99/C11， OpenMP 4.5/OpenMP 

5.0（一部)  

 

（3）コンパイル・実行 

まず，図 1 の CMG＃0 のみ 12 コアを使ったケースを実行してみよう。詳細は［2］をご覧いた
だくとして，ここでは簡単に概要について紹介する。 

 

 

 

 

 

 

 

図 2 ファイルのコピー，コンパイル，実行［2］ 

 

C 言語の場合，make -f makc-org とすると（2）で述べた「trad」モードになる。コンパイ
ルオプションは，下記のようになっている。： 

 

 makec：-Kfast,openmp -Nclang -msve-vector-bits=512 

 makec-org：-Kfast,openmp 

 

-msve-vector-bits=512 は，SIMD 長を 512 に固定するオプションである。Fortran では
SIMD 長は 512 に固定されているが，clang では可変長 SIMD がデフォルトとなっている。SIMD

長を 512 に固定することによって，PCG 法の計算の大部分を占める行列ベクトル積部が高速化
されたため，本オプションを採用することとしている。 

図 3 は実行制御ファイル<$O-ompw>/run/INPUT.DAT の例である。ここではまず，メッシュ
数=2,097,152（=128

3）の場合を実施する。 

図 4 はジョブスクリプト <$O-ompw>/run/c12.sh の例である。 Fortran 用の <$O-

ompw>/run/f12.sh も solc0 が solf0 となっている以外は同様である。NUMA アーキテク
チャにおいて，できるだけローカルなメモリを使用して効率良く計算を実行するために［3］，

>$ cp /work/share/ompw/ompw.tar . 

>$ tar xvf ompw.tar 

>$ cd ompw  !（このディレクトリを以下<$O-ompw>と呼ぶ） 

>$ module load fj !（ログインしたら必ずこれをタイプする） 

>$ make -f makec !（Fortan であれば make -f makef） 

>$ cd run 

 

“INPUT.DAT”, “c12.sh”, “f12.sh”を修正する 

 

>$ pjsub c12.sh !（Fortran であれば psub f12.sh） 

スーパーコンピューティングニュース� Vol.�24,�No.3　2022- 70 -



 - 3 - 

numactl -l を使用する。また使用する CMGを指定するために-C でコア番号，-m でメモリ番
号（図 1）を指定することもできるが，結果的に計算時間への影響はほとんどない［2］。環境変
数 XOS_MMM_L_PAGING_POLICY については複数 CMG 対して OpenMP を適用する場合には
「demand」を指定することが推奨されている。詳細は［2］を参照されたい。 

 

 

 

図 3 メッシュ数=128
3の場合の実行制御ファイル<$O-ompw>/run/INPUT.DAT の例［2］ 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

図4 12コア・1-CMGを使用する場合のジョブスクリプト<$O-ompw>/run/c12.shの例［2］ 

 

また，solver_PCG.c のインタフェースが，［4］のコードと比べて若干変更となっている。図 5

が変更を施した冒頭部で，配列 Wへのアクセス効率向上のために，配列 W に対して連続領域を
確保するように変更した。また係数行列に関連したポインタに restrict 型修飾子を適用すること
によって，最適化の促進を図っている。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

図 5 solver_PCG.c の変更部分，係数行列に関連したポインタに restrict 型修飾子の適用と，
配列 W に対して連続領域の確保 

 

 

#!/bin/sh 

#PJM -N “c12”               !ジョブ名称（省略可） 

#PJM -L rscgrp=debug-o  !実行キュー名（Resource Group） 

#PJM -L node=1                !ノード数（原則＝1） 

#PJM --omp thread=12         !スレッド数（1-48） 

#PJM -L elapse=00:15:00      !実行時間 

#PJM -g gxYZ          !グループ名（財布） 

#PJM -j 

#PJM -e err                    !エラー出力ファイル 

#PJM -o c12.lst        !標準出力ファイル 

 

module load fj 

export OMP_NUM_THREADS=12  !スレッド数（--omp thread=XX と同じ数） 

export XOS_MMM_L_PAGING_POLICY=demand:demand:demand 

 

numactl -l ./solc0 

numactl –C 12-23 –m 4 ./solc0 

128 128 128                   NX NY NZ !X,Y,Z 方向のメッシュ数 

1.00e-0  1.00e-00 1.00e-00 DX/DY/DZ !各メッシュの 3 辺の長さ 

1.0e-08                      EPSICCG !収束判定値（10
-8を使用） 

#include <stdio.h> 

#include <stdlib.h> 

#include <string.h> 

#include <errno.h> 

#include <math.h> 

#include <omp.h> 

#include "solver_PCG.h" 

 

extern int 

solve_PCG(int N, int *restrict indexLU, int *restrict itemLU, 

          double *restrict D, double *restrict B, double *restrict X,  

  double *restrict AMAT, double EPS, int *restrict ITR, int *restrict IER) 

{ 

        double VAL, BNRM2, WVAL, SW, RHO, BETA, RHO1, C1, DNRM2, ALPHA, ERR; 

        double Stime, Etime; 

        int i, j, ic, ip, L, ip1, N3; 

 

 double (*restrict W)[N] = (double (*)[N])malloc(4*sizeof(double[N])); 

        if(W == NULL) { 

                fprintf(stderr, "Error: %s¥n", strerror(errno)); 

        return -1; 

        } 
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（4）実行例 

 表 2 は，図 3 に示す NX=NY=NZ=128 の場合にコア数（スレッド数）を 1 から 12 まで変化さ
せた場合の PCG 法ソルバーの計算時間，並列化効率の値を示す。計算を 5 回実行して，最速時
間を採用している（以下同様に測定している）。コア数（スレッド数）を増加させると，計算粒
度（Granularity）の低下，メモリの実行性能が飽和するため，効率は低下するが，12 コア使用時
に 75％程度の並列化効率が達成されている。 

 

表 2 PCG法ソルバーの計算時間（NX=NY=NZ=128）（1～12 コア）（Fortran） 

Thread # sec Speed-up Parallel Efficiency (%) 

1 50.27 1.00 100.00 

2 25.24 1.99 99.60 

4 12.98 3.87 96.86 

6 9.24 5.44 90.73 

8 7.27 6.92 86.50 

12 5.27 9.54 79.49 

表 3 PCG法ソルバーの計算時間（NX=NY=NZ=128）（12~48 コア）（Fortran） 

Thread # sec Speed-up Parallel Efficiency (%) 

12 5.27 12.00 100.00 

24 2.78 22.72 94.68 

36 1.95 32.49 90.24 

48 1.60 39.54 82.38 

表 3 は CMG の数を増やして，最大 48 コアまで使用した場合である。12コア（1-CMG）の場
合の計算性能を 12.0 としてある。48 コア使用時の並列化効率は，12 コアの場合を基準とすると
80%程度となっている。スレッド数を変化させるためには，図 4 のジョブスクリプトの中の「#PJM 

--omp thread=XY」の「XY」の値を変化させれば良いが，<$O-ompw>/run/には，各スレッド数
に対して，cXY.sh，fXY.sh（XY=01,02,04,06,08,12,24,36,48）が用意されている。 

 

2. 複数 CMG での性能向上：First Touch Data Placement 

表 3 に示すように，48コア，すなわち 4-CMG を使用した場合の並列化効率は 12 コア，1-CMG

の場合を基準とすると 80％程度である。これは決して悪い数字とは言えないが，更なる高速化
を試みよう。 

NUMA アーキテクチャでは，プログラムにおいて変数や配列を宣言した時点では，物理的メ
モリ上に記憶領域は確保されず，ある変数を最初にアクセスしたコア（の属する CMG）のロー
カルメモリ上に，その変数の記憶領域（ページ）が確保される［3］。 

これを First Touch Data Placement（First Touch）［3］と呼び，配列の初期化手順により得
られる性能が大幅に変化する場合があるため，注意が必要である。例えばある配列を初期化する
場合，特に指定しなければ 0 番の CMG で初期化が行われるため，記憶領域は 0 番 CMG のロー
カルメモリ上に確保される。したがって，他の CMG でこの配列のデータをアクセスする場合に
は，必ず 0番 CMGのメモリにアクセスする必要があるため，高い性能を得ることは困難である。 

配列の初期化を，実際の計算の手順にしたがって OpenMPを使って並列に実施すれば，実際に
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計算を担当する CMG のメモリにその配列の担当部分の記憶領域が確保され，より効率的に計算
を実施することができる。1-CMG しか使用しない場合はこのような配慮は不要であり，例えば
OpenMP/MPI ハイブリッドで 1-CMG 当りに 1 つの MPI プロセスを使用する場合も同様である。 
1.で使用したプログラム類は「<$O-ompw>/src-c0（実行形式は solc0）」，「<$O-

ompw>/src-f0（同 solf0）」であるが，ここで述べた「First Touch」を適用したプログラム類
は，「<$O-ompw>/src-c1（同 solc1）」，「<$O-ompw>/src-f1（同 solf1）」にある。プログ
ラムの変更箇所は，係数行列を生成する poi_gen.c，poi_gen.f である。変更は配列の初期
化の部分のみである。 

図 6，図 7に src-c0，src-f0 との相違点を示す。src-c1，src-f1 では配列初期化部分が
計算実行時と同様に OpenMP によって並列化されている部分のみが異なっている。表 4 に First 

Touch 適用の効果を示す。48 コアで約 10％の性能改善が得られている。実行にあたっては，<$O-
ompw>/run/に，c1_XY.sh，f1_XY.sh（XY=12,24,36,48）が用意されているので，それら
を適宜編集して使用すると良い。 

 

表 4 PCG法ソルバー計算時間（NX=NY=NZ=128）（12~48コア）（Fortran），First Touch の効果 

 Thread # sec Speed-up Parallel Efficiency (%) 

src-f0 

12 5.27 12.00 100.00 

24 2.78 22.72 94.68 

36 1.95 32.49 90.24 

48 1.60 39.54 82.38 

src-f1 

12 5.26 12.00 100.00 

24 2.70 23.39 97.45 

36 1.86 33.83 93.96 

48 1.44 43.77 91.18 
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図 6 First Touch を適用するためのプログラム変更（<$O-ompw>/src-c0/poi_gen.c, <$O-

ompw>/src-c1/poi_gen.c） 

 

 

 

 

 

 

 

[XYZ@wisteria01 run]$ cd ../src-c0

[XYZ@wisteria01 src-f0]$ diff poi_gen.c ../src-c1/poi_gen.c

25,29c25,31

for (i = 0; i <ICELTOT ; i++) {

BFORCE[i]=0.0;

D[i]  =0.0;

PHI[i]=0.0;

INLU[i] = 0;

}

---

#pragma omp parallel for private (i)

for (i = 0; i <ICELTOT ; i++) {

BFORCE[i]=0.0;

D[i]  =0.0;

PHI[i]=0.0;

INLU[i] = 0;

}

src-c0

src-c1

OMP-1 88

for (i = 0; i <=ICELTOT ; i++) {

indexLU[i] = 0;

}

---

#pragma omp parallel for private (i)

for (i = 0; i <=ICELTOT ; i++) {

indexLU[i] = 0;

}

for(i=0; i<ICELTOT; i++) {

for(j=indexLU[i]; j<indexLU[i+1]; j++) {

itemLU[j]=0;

AMAT[j]=0.0;

}

}

---

#pragma omp parallel for private (i,j)

for(i=0; i<ICELTOT; i++) {

for(j=indexLU[i]; j<indexLU[i+1]; j++) {

itemLU[j]=0;

AMAT[j]=0.0;

}

}

src-c0

src-c1

src-c0

src-c1
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図 7 First Touch を適用するためのプログラム変更（<$O-ompw>/src-f0/poi_gen.f, <$O-

ompw>/src-f1/poi_gen.f） 

 

 

 

  

[XYZ@wisteria01 run]$ cd ../src-f0

[XYZ@wisteria01 src-f0]$ diff poi_gen.f ../src-f1/poi_gen.f

25,29c25,31

<       PHI   = 0.d0

<       BFORCE= 0.d0

<         D   = 0.d0

<

<       INLU= 0

---

> !$omp parallel do private (icel)

>       do icel= 1, ICELTOT

>         PHI   (icel)= 0.d0

>         BFORCE(icel)= 0.d0

>         D     (icel)= 0.d0

>         INLU  (icel)= 0

>       enddo

src-f0

src-f1

OMP-1 88

71,72c73,75

<       indexLU= 0

<

<       do icel= 1, ICELTOT

<         indexLU(icel)= INLU(icel)

<       enddo

---

>       indexLU(0)= 0

>

> !$omp parallel do private (icel)

>       do icel= 1, ICELTOT

>         indexLU(icel)= INLU(icel)

>       enddo

85,86c88,94

<       itemLU= 0

<         AMAT= 0.d0

---

> !$omp parallel do private (icel,k)

>       do icel= 1, ICELTOT

>       do k= indexLU(icel-1)+1, indexLU(icel)

>         itemLU(k)= 0

>         AMAT  (k)= 0.d0

>       enddo

>       enddo

src-f0

src-f1

src-f0

src-f1
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3. 疎行列格納形式の効果 

図 8 は，CG 法で疎行列ベクトル積 A p= q の計算を実行している部分で，<$O-ompw>/src-

c0,src-c1 及び<$O-ompw>/src-f0,src-f1 では，前号記事でも述べたようにこのように
CRS（Compressed Row Storage）形式［5］と呼ばれる疎行列格納形式を採用している： 

 

（a） 

 

 

 

 

 

（b） 

 

 

 

 

図 8 CRS形式（Compressed Row Storage）［5］による疎行列格納方法，疎行列ベクトル積実装，
（a）C 言語（<$O-ompw>/src-c0,src-c1）（b）Fortran（<$O-ompw>/src-f0,src-f1） 

 

疎行列ベクトル積の特徴は，右辺に現れる W[P][itemLU[j]]，W(itemLU(k),P)が間接参
照を含むため，memory-bound なプロセスとなっていることである。CRS 形式はメモリ，計算量
の削減には効果的であるが，メモリアクセス効率は必ずしも良くない。Ellpack-Itpack（ELL）形
式［5］は各行における非零非対角成分数は最大非零非対角成分数に固定する方法で（図 9），実
際に非零非対角成分が存在しない部分は係数=0 として計算する。計算量，必要記憶容量ともに
CRS 形式と比較してやや増加するが，高いメモリアクセス効率が得られるため，計算時間として
は大幅に短縮できる場合がある［6］。非ゼロ非対角成分が存在しない列に対しては，ダミーの列
番号を参照し，係数行列は 0 として扱う（図 9）。 

 

 

 

 

 

 

 

図 9 疎行列の格納形式（a）CRS（Compressed Row Storage），（b）ELL（Ellpack-Itpack）［5］ 

 

本稿で扱うアプリケーションは，疎行列の非ゼロ非対角成分の数が最大 6 であるため，ELL形
式を容易に適用することができる。非ゼロ非対角成分数が行によって大幅に変動する場合は，よ
りフレキシブルな Sliced-ELL形式［7］が使用される場合もある［6］。 

図 10 は，図 8 に示す疎行列ベクトル積を ELL 形式で記述したものである。C 言語の場合は，
図 11 に示すような実装が考えられるが，A64FX では非常に計算速度が遅いため，図 10（a）の

CRS（Compressed Row Storage）
for(i=0; i<N; i++) {

VAL = D[i] * W[P][i];
for(j=indexLU[i]; j<indexLU[i+1]; j++) {

VAL += AMAT[j] * W[P][itemLU[j]];
}
W[Q][i] = VAL;}

 

































50001

04730

00314

00521

00031 1 3

1 2 5

4 1 3

3 7 4

1 5

1 3

1 2 5

4 1 3

3 7 4

1 5

0

0

(a) CRS (b) ELL

CRS（Compressed Row Storage）
do i= 1, N
W(i,Q)= D(i)*W(i,P)
do k= indexLU(i-1)+1, indexLU(i)

W(i,Q)= W(i,Q) + AMAT(k)*W(itemLU(k),P)
enddo

enddo
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ような実装を採用している。Intel Xeon プロセッサでは，図 10（a）と図 11 の実装は同じ効率が
得られる。ダミー列番号の設定方法等の実装の詳細については，プログラム本体（<$O-

ompw>/src-c2（実行形式は solc2）, <$O-ompw>/src-c2（同 solf2））及び講習会資料［2］
を参照されたい。 

 

（a） 

 

 

 

 

（b） 

 

 

 

 

図 10 ELL形式（Ellpack-Itpack）［5］による疎行列格納方法，疎行列ベクトル積実装，（a）C言
語（<$O-ompw>/src-c2）（b）Fortran（<$O-ompw>/src-f2） 

 

 

 

 

 

 

図 11 ELL形式（Ellpack-Itpack）［5］による疎行列格納方法，疎行列ベクトル積実装，図 8（a）
の拡張としては自然な実装であるが，本稿ではこの方法は採用していない  

 

4. ループオーバーヘッド削減の効果 

OpenMP の実行モデルは，fork-joinモデル［8］と呼ばれるもので，通常はマスタースレッドに
よるシリアル実行であるが，OpenMP 指示文（directive）によりマルチスレッドが生成し，並列実
行を実施するものである。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

図 12 OpenMP の実行モデル：fork-join モデル［8］ 

ELL (ELLPACK/ITPACK)

for(i=0; i<N; i++) {
VAL = D[i] * W[P][i];
for(j=0; j<6; j++) {

VAL += AMAT[6*i+j] * W[P][itemLU[6*i+j]];
}
W[Q][i] = VAL;}

ELL (ELLPACK/ITPACK)

do i= 1, N
W(i,Q)= D(i)*W(i,P)
do j= 1, 6 

W(i,Q)= W(i,Q) + AMAT(j,i)*W(itemLU(j,i),P)
enddo

enddo

ELL (ELLPACK/ITPACK)

for(i=0; i<N; i++) {
VAL = D[i] * W[P][i];
for(j=0; j<6; j++) {

VAL += AMAT[i][j] * W[P][itemLU[i][j]];
}
W[Q][i] = VAL;}

Master

thread

thread

thread

thread

thread

thread

thread

Master

thread

thread

thread

thread

thread

thread

thread

MasterMasterMaster

PARALLEL

fork

END PARALLEL

join

PARALLEL

fork

END PARALLEL

join
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 共役勾配法の各ステートメントのほとんどは各ベクトルに対するループであり，これまで紹介
したプログラムでは，各ループに OpenMP 指示文を挿入している。図 13 は CG 法の後半部分の
実装例（CRS 形式）であり，各ループに「#pragma omp parallel for」，「!$omp parallel 

do」が挿入されている。「#pragma omp parallel」，「!$omp parallel」により，図 12 に
示すような fork-join が各ステートメントごとに生じるため，これがオーバーヘッドとなる可能性
がある。本章で紹介する新たな実装（<$O-ompw>/src-c3（実行形式は solc3）, <$O-

ompw>/src-c3（同 solc3））は ELL法による実装（<$O-ompw>/src-c2, <$O-ompw>/src-

c2）に対して，「#pragma omp parallel」，「!$omp parallel」の呼び出しを各反復で一回
とし，各ループに対しては「#pragma omp for」，「!$omp do」を適用するものである（図 14）。 

 

（a）                          （b） 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

図 13 CG 法の後半部分の実装（CRS 形式）（a）C 言語（<$O-ompw>/src-c0,src-c1），（b）
Fortran（<$O-ompw>/src-f0,src-f1） 

 

5. 計算結果（First-Touch，行列格納形式，ループオーバーヘッド削減の効果） 

3.，4.に示した各実装例については，c2_48.sh，c3_48.sh，f2_48.sh，f3_48.sh を使用
して実行することができる。これらは，全て 48 コアを使用した場合であるが，ジョブスクリプ
ト内でコア数を変更して実行することも可能である。表 5に 48 コアを使用した場合の PCG 法の
計算時間を示す。First-Touch の効果は C 言語でより大きい。ループオーバーヘッド削減の効果は
Frotran では 5％程度，C 言語（clang）ではむしろ遅くなっているが，C 言語（trad）では大きな
効果が認められ，sol-c3のレベルでは clang と trad の差はほとんど無くなっている。 

 

表 5 PCG法ソルバーの計算時間（sec.）（NX=NY=NZ=128）（48 コア） 

 Fortran C（clang） C（trad） 

初期設定（sol-c0, sol-f0） 1.671  1.564  2.354  

＋First-Touch（sol-c1, sol-f1） 1.480  1.122  1.720  

＋ELL（sol-c2, sol-f2） 0.747  0.809  1.127  

＋omp-parallel 削減（sol-c3, sol-f3） 0.707  0.834  0.854  

 

 

 

#pragma omp parallel for private (i,VAL,j)
for(i=0; i<N; i++) {

VAL = D[i] * W[P][i];
for(j=indexLU[i]; j<indexLU[i+1]; j++) {

VAL += AMAT[j] * W[P][itemLU[j]];
}
W[Q][i] = VAL;

}
C1 = 0.0;
#pragma omp parallel for private (i) reduction(+:C1)

for(i=0; i<N; i++) {
C1 += W[P][i] * W[Q][i];

}
ALPHA = RHO / C1;

#pragma omp parallel for private (i)
for(i=0; i<N; i++) {

X[i]    += ALPHA * W[P][i];
W[R][i] -= ALPHA * W[Q][i];

}

DNRM2 = 0.0;
#pragma omp parallel for private (i) reduction(+:DNRM2)

for(i=0; i<N; i++) {
DNRM2 += W[R][i]*W[R][i];

}
ERR = sqrt(DNRM2/BNRM2);

...

!$omp parallel do private(i,VAL,k)
do i= 1, N
VAL= D(i)*W(i,P)
do k= indexLU(i-1)+1, indexLU(i)
VAL= VAL + AMAT(k)*W(itemLU(k),P)

enddo
W(i,Q)= VAL

enddo
C1= 0.d0

!$omp parallel do private(i) reduction(+:C1)
do i= 1, N
C1= C1 + W(i,P)*W(i,Q)

enddo
ALPHA= RHO / C1

!$omp parallel do private(i)
do i= 1, N
X(i)  = X(i)   + ALPHA * W(i,P)
W(i,R)= W(i,R) - ALPHA * W(i,Q)

enddo
DNRM2= 0.d0

!$omp parallel do private(i) reduction(+:DNRM2)
do i= 1, N
DNRM2= DNRM2 + W(i,R)**2

enddo
ERR = dsqrt(DNRM2/BNRM2)...
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図 14 ループオーバーヘッドを削減した実装例（a）C 言語（<$O-ompw>/src-c3），（b）Fortran

（<$O-ompw>/src-f3） 

 

今回は，Odyssey 上での実行方法，First Touch Data Placement（First Touch）・疎行列格納形式・ル
ープオーバーヘッド削減の効果について述べた。次回（恐らく最終回）は更なる最適化，詳細プ
ロフィラによる性能測定法について紹介する。 

 

（第 3 回（7月号）へ続く） 

 

  

ITR= N
Stime= omp_get_wtime()
do L= 1, ITR

!$omp parallel private(i,k,VAL)
!$omp do

do i= 1, N
W(i,Z)= W(i,R)*W(i,DD)

enddo
RHO= 0.d0

!$omp do reduction(+:RHO)
do i= 1, N
RHO= RHO + W(i,R)*W(i,Z)

enddo
if ( L.eq.1 ) then

!$omp do
do i= 1, N

W(i,P)= W(i,Z)
enddo

else
BETA= RHO / RHO1

!$omp do
do i= 1, N

W(i,P)= W(i,Z) + BETA*W(i,P)
enddo

endif
!$omp do

do i= 1, N
VAL= D(i)*W(i,P)
do k= indexLU(i-1)+1, indexLU(i)

VAL= VAL + AMAT(k)*W(itemLU(k),P)
enddo
W(i,Q)= VAL

enddo
C1= 0.d0

!$omp do reduction(+:C1)
do i= 1, N

C1= C1 + W(i,P)*W(i,Q)
enddo
ALPHA= RHO / C1

!$omp do 
do i= 1, N

X(i)  = X(i)   + ALPHA * W(i,P)
W(i,R)= W(i,R) - ALPHA * W(i,Q)

enddo
DNRM2= 0.d0

!$omp do reduction(+:DNRM2)
do i= 1, N

DNRM2= DNRM2 + W(i,R)**2
enddo

!$omp end parallel
ERR = dsqrt(DNRM2/BNRM2)...

*ITR = N;
Stime = omp_get_wtime();
for(L=0; L<(*ITR); L++) {

#pragma omp parallel private (i,j,VAL){
#pragma omp for

for(i=0; i<N; i++) {
W[Z][i] = W[R][i]*W[DD][i];

}
RHO = 0.0;

#pragma omp for reduction(+:RHO)
for(i=0; i<N; i++) {
RHO += W[R][i] * W[Z][i];

}
if(L == 0) {
#pragma omp for

for(i=0; i<N; i++) {
W[P][i] = W[Z][i];

}
} else {
BETA = RHO / RHO1;

#pragma omp for
for(i=0; i<N; i++) {
W[P][i] = W[Z][i] + BETA * W[P][i];

}
}
#pragma omp for

for(i=0; i<N; i++) {
VAL = D[i] * W[P][i];
for(j=0; j<6; j++) {

VAL += AMAT[6*i+j] * 
W[P][itemLU[6*i+j]];

}
W[Q][i] = VAL;

}
C1 = 0.0;

#pragma omp for reduction(+:C1)
for(i=0; i<N; i++) {

C1 += W[P][i] * W[Q][i];
}
ALPHA = RHO / C1;

#pragma omp for
for(i=0; i<N; i++) {

X[i]    += ALPHA * W[P][i];
W[R][i] -= ALPHA * W[Q][i];

}
DNRM2 = 0.0;

#pragma omp for reduction(+:DNRM2)
for(i=0; i<N; i++) {

DNRM2 += W[R][i]*W[R][i];
}

}         
ERR = sqrt(DNRM2/BNRM2);
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分子動力学計算によるアミロイド凝集様態の理論的解析

大 滝 大 樹

長崎大学 生命医科学域（医学系） 分子標的医学研究センター

１．はじめに

アルツハイマー病・パーキンソン病（ ）・プリオン病など，神経変性疾患の患者の神経細胞

にはアミロイドの異常蓄積が見られる。アミロイドがβシート構造を多く有することは知られて

いるが，その構造不均一性などから通常のタンパク質に用いられる構造決定手法の多くが適用で

きず，詳細な立体構造の決定は極めて難しい。そのためアミロイドの詳細な分子構造情報は少な

く，変異により凝集性が大きく変化する原因など，アミロイドの分子構造と凝集性との関係は不

明な点が多い。

このような中，近年の実験技術の進歩によりアミロイドの三次構造が報告されるようになった。

最近では と関わりがあるとされる α シヌクレイン（α ）のアミロイドの構造が次々に報

告されている。α はパーキンソン病，レビー小体型認知症，多系統萎縮症の特徴となるレビ

ー小体の主要な構成タンパク質である。α は正常型では細胞質内において特定の構造を持た

ない状態とαヘリックスが豊富な構造とで平衡状態で存在していると考えられている 。また，

ではαヘリックス構造が豊富な四量体で存在するという報告もある 。一方，レビー

小体中に異常蓄積している α はアミロイド構造をとり，株多様性などプリオン様の性質を示

すことが知られている。プリオン病の原因となるプリオンタンパク質の構造についてはクライオ

電子顕微鏡で 年に初めてアミロイドの構造が報告された ものの，未だに分かっていない

部分が多い 。

アミロイドは一般的に疎水性相互作用を豊富に持つことが知られている。そこで本研究ではア

ミロイドの疎水性領域に着目し，①固体 により提案されたαSyn アミロイド構造を用いた分

子動力学（ ）シミュレーションを行い，②これまでの研究および①で得られた知見に基づきプ

リオンタンパク質の部分アミロイドのモデルを作成し シミュレーションを行った。疎水性残

基への変異を導入した変異型についても計算を行

い，疎水性相互作用がアミロイドの構造安定性に

及ぼす影響を調べた。 

２．計算方法

２．１．α の シミュレーション

α アミロイドの計算の初期構造には固体

により得られた構造（ ） を用い

た。構造が不安定な 残基を取り除

本研究を開始したのはクライオ電子顕微鏡による構造が報告されるより前である。報告され

た構造と本研究で作成したモデルアミロイドの間には細かい部分で違いは見られるが，モデル

作成時に仮定した βシート構造が実験でも観測されるなど，共通点も

見られる。

図 ：α アミロイド

： の第 残基部分の構造。 の

本の鎖が積層している。
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き， 末端と 末端をそれぞれアセチル化， メチルアミド化することでキャップした。図

に計算に用いたα アミロイドの構造を示す。

変異型のモデルは により作成した。周囲に水分子， イオン， イオンを配置

し， の 水溶液を模した系を作成した。

計算は を用いて 上で行った。力場は，タンパク質には

，水分子には を用いた。温度は 法 により

に制御し，圧力は 法 により に制御した。 計算の時間刻みは とし

た。最小化計算および平衡化計算ののち， のプロダクション計算を行った。各変異型に

ついて独立した シミュレーションを 回（野生型は 回）ずつ行った。

２．２．プリオンのモデルアミロイドの シミュレーション

プリオンのアミノ酸配列から疎水性残基が豊富な部分配列（第 残基）を取り出し，疎

水性相互作用を豊富に持つ（疎水性コア）モデルアミロイドを作成した。まず，α の結果か

ら得られた知見などに基づき を用いて一層分のコンフォメーションを作

成した。これを を用いて 層分積層した後， を用いてアミロイ

ド構造の を行った。変異型モデルは により作成した。得られたモデルア

ミロイドのタンパク質の 末端と 末端をそれぞれアセチル化， メチルアミド化することでキ

ャップした。

計算は，最小化計算および平衡化計算の後 のプロダクション計算を行った。各変異

型について独立した シミュレーションを 回ずつ行った。その他の条件はα と同様で

ある。

 

２．３．解析

それぞれの 計算で ごとにスナップショットを取得し，α は ，プリオ

ンのモデルアミロイドは のトラジェクトリを用いて解析を行った。二次構造解析には

を用いて，βシート化傾向を評価した。疎水性相互作用解析には を

用いた。疎水性アミノ酸残基の側鎖の重心間距離が Å以内だった場合に疎水性相互作用をカウ

ントし ， 計算のトラジェクトリ中に占める割合をスコアとして比較した。分子の図は

図 ：α における 計算の結果

βシート化傾向。 および 変異型の最後のスナップショットと第 残基近傍の 字ループ構

造における疎水性残基の側鎖の配向。
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，疎水性相互作用のダイアグラムは を用いて作成した。

３．結果

３．１．α

本研究ではα アミロイドの 字ループ構造（第 残基）に注目した。このような 字

型の構造はα 以外のアミロイドにも多く見られるため，本研究により得られた知見が他のア

ミロイドにも適用できる可能性がある。そこで，第 残基の を疎水性残基（ ， ，

など）に変更したモデルを作成し 計算を行った。

図 に野生型（ ）， ， ， ， 変異型の計算から得られたβシート化傾向を

示す。第 残基近辺を見ると 変異体のβシート化傾向が特に大きく，構造が安定化してい

ることが分かる。一方で はβシート化傾向が小さく 字ループ構造が不安定化しているこ

とが分かる。 計算終了時における ， 変異型の 字ループ部分のスナップショットを

図 に示す。これを見ても， では が や と相互作用して 字ループ構造が安定

化していることが分かる。

図 には ， ， ， 変異型の疎水性相互作用ダイアグラムを示す。どの変異型

も第 残基と ・ との疎水性相互作用が見られるが， 変異型が一番強く，かつ再現

性良く疎水性相互作用を形成していることが分かる。この理由は の側鎖が他の疎水性残基に

比べて長く，周辺の疎水性残基と相互作用しやすいためと考えられる。僅かな長さの差が部分構

造の安定性に大きく影響することが示唆される。

図 ：α における疎水性相互作用

各点（ノード）がアミノ酸残基を表し，疎水性相互作用がある残基間を線で結んでいる。線が太いほど疎水性

相互作用が強い。
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３．２．プリオンのモデルアミロイド

本研究で作成したモデルアミロイドの構造を図 に示す。変異はこれまでの実験研究などの

報告に基づき， ， ， ， を考えた。

図 に の 計算における最後のスナップショットを示す。野生型（ ）に比べて，

変異型は全体的にアミロイド構造を保っているが（図 ）， 変異型ではアミロイド

構造が大きく崩れている（図 ）。 変異は疎水性コアを大きく安定化することが分かって

いるが，本モデルの計算結果でも安定化されており，実験事実と矛盾しない。また，ヒトのプリ

オンタンパクのアミロイドはクロイツフェルト・ヤコブ病（ ）と関係しているが， 変異

は に感染し難いことが分かっている。本計算結果より， 変異型はアミロイドの構造の

保持が難しく，蓄積が困難になることで に感染し難くなる可能性が示唆される。

図 はアミノ酸残基間の疎水性相互作用のスコアを比較したものである。 と 変異型

で 字ループ部分（第 残基，図 参照）の相互作用を比較すると， では

のスコアが や に比べて大きいのに対し， 変異型では つのスコアが

同等（〜 ）になっており，変異により相互作用のバランスが変化していることが分かる。さ

らに， 変異型では変異箇所のスタック方向の相互作用（図 ， ）のスコアが

高くなっていることからアミロイドが安定化されたことが見て取れる。また， および

では 変異によりスコアが減少しているのに対し， ， ，

， では（有意性はないが）スコアが増加している。このように，変異の影響は変

異箇所近辺だけでなく，より広範な領域に影響を与えながら疎水性相互作用のバランスを変化さ

せていることが分かる。また， 変異における構造の不安定性は ， ，

， のスコアの大幅な減少からも確認できる。

変異型の 計算における最後のスナップショット（図 ）は に比べて構造が安定

化しているように見える。これは から へ変わったことにより の疎水性相互作

用が大きくなり 字ループの「閉じ口」の部分（図 右下図を参照）が安定化したこと，また，

図 ：プリオンのモデルアミロイド

作成したモデルアミロイドの構造。変異を導入したアミノ酸残基には下線を付し

ている。 は シミュレーション終了時のスナップショット。 ， ，

， 。
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それに伴い ， のスタック方向の相互作用や の相互作用が増加し

たことが原因と考えられる（図 ）。図 にシミュレーション中における のα炭素

（ α）間の距離の変化を示す。これを見ても， 変異型では距離が 7 Å 程度に保たれており，

に比べ安定化していることが分かる。

変異型および 変異型についても，疎水性相互作用の変化やそれに伴う構造

変化について知見を得ることができた。特徴的なのは， や の疎水性相互

作用に見られるように， 変異により強くなった相互作用が 変異を導入することでさ

らに強くなる点である（図 ）。これは第 残基のβシートがシフト（図 では左方向）

することで 字ループ部分の相互作用が入れ替わることに起因しており， と が相性

の良い変異であることを示唆している。詳細な議論は文献 を参照されたい。

図 ：疎水性相互作用のスコア

エラーバーは標準誤差を示す。変異型間のスコアの差の有意性については 法（α ）で比較した。

同じアルファベットが付記されている棒グラフ間には有意差がない。
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４．まとめと今後の展望

本研究では α アミロイドに変異を導入

したモデルを幾つか作成し， 計算を行っ

た。 字型のループ構造に着目し，疎水性コ

アの疎水性相互作用が α アミロイドの構

造安定性に大きく影響することを示した。ま

た，これらの知見に基づき，プリオンタンパ

ク質の一部の配列を用いたモデルアミロイド

を作成して 計算を行った。実験などで報告

されている特徴的な変異型についても計算を

行い，我々のモデルが実験で得られた結果と

大きく矛盾しないことを確認した。さらに，疎水性相互作用に注目し，疎水性残基の変化が疎水

性コア（ひいてはアミロイドの構造）の安定性に大きく影響することが分かった。今後は，近年，

数多く報告されているアミロイドの構造（プリオンのアミロイドを含む）などと比較することで，

疎水性相互作用とアミロイドの構造安定性について議論を深めていきたいと考えている。
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ABSTRACT
Preconditioned parallel solvers based on the Krylov iterativemethod
are widely used in scientific and engineering applications. Commu-
nication overhead is a critical issue when executing these solvers
on large-scale massively parallel supercomputers. In this work, we
investigate communication-computation overlapping by asynchro-
nous progress control to various types of preconditioned conjugate
gradient methods for parallel finite-element applications. Perfor-
mance of the developed method is evaluated using up to 4,096 nodes
of the Oakforest-PACS system at JCAHPC, equipped with Intel®
Xeon Phi™ Manycore Processors. We show that the performance of
the iterative solver can be improved by up to 38% on 4,096 nodes.We
apply the IHK/McKernel lightweight multi-kernel operating system
and find that it can provide 20% and 6% improvements on 2,048 and
4,096 node respectively. Furthermore, we investigate the effects of
asynchronous communication progression on the IHK/McKernel
and find that it can provide an 2-3% improvement from 128 node to
1,024 node.
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•Networks→Network performance analysis;Networkmea-
surement; • Applied computing → Earth and atmospheric
sciences; Engineering.
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iterative solver, MPI, non-blocking communication, asynchronous
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1 INTRODUCTION
Preconditioned parallel solvers based on the Krylov iterativemethod
are widely used in scientific and engineering applications. Commu-
nication overhead is a critical issue when executing these solvers on
large-scale massively parallel supercomputers. In the present work,
we introduced communication-computation overlapping by asyn-
chronous progress control [1], which is supported by Intel® MPI Li-
brary from version 2019, to various types of preconditioned Krylov
iterative methods, such as pipelined conjugate gradient method
[2]. We focus on optimization of global collective communications
for dot products in parallel Krylov iterative solvers. Target linear
equations are derived from GeoFEM/Cube [3], which is a parallel
finite-element application on massively parallel supercomputers.
Performance of the developed method was evaluated using up to
4,096 nodes of the Oakforest-PACS (OFP) system at JCAHPC with
Intel Xeon Phi Manycore Processors[4], and the performance of
the iterative solver was evaluated.

In the previous works [5][6], we examined the impact of the
IHK/McKernel [10], lightweightmulti-kernel OS developed at RIKEN
R-CCS, which provides efficient and scalable execution environ-
ment on large-scale systems by reducing OS noise and commu-
nication overhead. Improvement of the performance of parallel
multigrid solvers was 10-20% at 2,048 nodes of OFP. In the present
work, effects of IHK/McKernal were also evaluated for Asynchro-
nous Progress Control.

The rest of this paper is organized as follows. Section refsect:appl
provides an overview of the target application and algorithms. Sec-
tion 3 provides a brief summary of the target hardware system.
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Figure 1: Simple cube geometry for 3D linear elasticity prob-
lems in GeoFEM/Cube [3]

Section 4 overviews Intel’s Asynchronous Progress Control. Sec-
tion 5 presents overview of IHK/McKernel, and special configura-
tion of threads for Intel’s Asynchronous Progress Control. Section
6 describes numerical experiments and results. Finally, Section 8
concludes the paper and offers future perspective.

2 TARGET APPLICATION AND ALGORITHMS
2.1 GeoFEM/Cube
GeoFEM/Cube [3] is the target application, and it solves 3D linear
elasticity problems in simple cube geometries using a parallel FEM.
Tri-linear hexahedral elements are used for the discretization. Mate-
rial properties are defined as homogeneous, where Poisson’s ratio is
set to 0.30 for all elements and Young’s modulus is 1.00. The bound-
ary conditions are described in Fig 1. Large-scale linear equations
with sparse matrices derived from the application are solved by pre-
conditioned Krylov iterative methods . The original GeoFEM/Cube
adopts the incomplete Cholesky conjugate gradient (ICCG) method
[11] with preconditioning by incomplete Cholesky factorization
without fill-ins (IC(0)) [11]. The additive Schwarz domain decom-
position (ASDD) for overlapped regions [12] is introduced for sta-
bilization of parallel IC(0) with block-Jacobi-type localization. The
GeoFEM/Cube application is parallelized by domain decomposition
using the Message-Passing Interface (MPI) [3]. In the OpenMP/MPI
hybrid parallel programming model, multithreading by OpenMP
is applied to each partitioned domain. GeoFEM/Cube is written in
Fortran with MPI and OpenMP.

In GeoFEM/Cube, the entire model is divided into domains, and
each domain is assigned to an MPI process, as shown in Fig.2. The
local data structure in GeoFEM/Cube is node-based with overlap-
ping elements, and as such is appropriate for the preconditioned
iterative solvers used in GeoFEM/Cube (Fig.3).

GeoFEM/Cube generates distributed local meshes and coefficient
matrices in a parallel manner using MPI. In GeoFEM/Cube, each
MPI process has (Nx/Px) × (Ny/Py) × (Nz/Pz) vertices, while the
total number of vertices in each direction is (Nx ,Ny,Nz) and the
number of partitions in each direction is (Px , Py, Pz).
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Figure 2: Node-based partitioning in GeoFEM/Cube [3]
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Figure 3: Communications among MPI processes [3]

2.2 Pipelined CG
Algorithm 1 shows the preconditioned conjugate gradient method
(PCG) [11], which includes SpMV, dot products, the DAXPY com-
putations, and preconditioning.

Algorithm 1 Preconditioned Conjugate Gradient Method (PCG)
[11]

1: r (0) = b −Ax (0); u(0) = M−1r (0); p(0) = u(0); ρ0 = (r (0),u(0))
2: for k = 0, 1, . . . , until convergence do:
3: q(k ) = Ap(k )

4: αk = ρk/(p(k ),q(k ));
5: x (k+1) = x (k ) + αkp(k )

6: r (k+1) = r (k ) − αkq
(k ) ⇒ check converдence : |r (k+1) |

7: u(k+1) = M−1r (k+1)

8: ρk+1 = (r (k+1),u(k+1))
9: βk+1 = ρk+1/ρk
10: p(k+1) = u(k+1) + βk+1p(k )

11: end for

In computations on parallel computers with distributed memory,
SpMV (Sparse Matrix-Vector Multiplication), dot products, and
preconditioning may require communication. Although there are
various types of communication patterns in preconditioning, SpMV
relies upon point-to-point communication with neighbors and dot
products rely upon global collective communication [3][11].

If the code is implemented by MPI, MPI_Isend and MPI_Irecv
with MPI_Wait/Waitall are used in SpMV, and MPI_Allreduce is
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1 INTRODUCTION
Preconditioned parallel solvers based on the Krylov iterativemethod
are widely used in scientific and engineering applications. Commu-
nication overhead is a critical issue when executing these solvers on
large-scale massively parallel supercomputers. In the present work,
we introduced communication-computation overlapping by asyn-
chronous progress control [1], which is supported by Intel® MPI Li-
brary from version 2019, to various types of preconditioned Krylov
iterative methods, such as pipelined conjugate gradient method
[2]. We focus on optimization of global collective communications
for dot products in parallel Krylov iterative solvers. Target linear
equations are derived from GeoFEM/Cube [3], which is a parallel
finite-element application on massively parallel supercomputers.
Performance of the developed method was evaluated using up to
4,096 nodes of the Oakforest-PACS (OFP) system at JCAHPC with
Intel Xeon Phi Manycore Processors[4], and the performance of
the iterative solver was evaluated.

In the previous works [5][6], we examined the impact of the
IHK/McKernel [10], lightweightmulti-kernel OS developed at RIKEN
R-CCS, which provides efficient and scalable execution environ-
ment on large-scale systems by reducing OS noise and commu-
nication overhead. Improvement of the performance of parallel
multigrid solvers was 10-20% at 2,048 nodes of OFP. In the present
work, effects of IHK/McKernal were also evaluated for Asynchro-
nous Progress Control.

The rest of this paper is organized as follows. Section refsect:appl
provides an overview of the target application and algorithms. Sec-
tion 3 provides a brief summary of the target hardware system.
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Figure 1: Simple cube geometry for 3D linear elasticity prob-
lems in GeoFEM/Cube [3]

Section 4 overviews Intel’s Asynchronous Progress Control. Sec-
tion 5 presents overview of IHK/McKernel, and special configura-
tion of threads for Intel’s Asynchronous Progress Control. Section
6 describes numerical experiments and results. Finally, Section 8
concludes the paper and offers future perspective.

2 TARGET APPLICATION AND ALGORITHMS
2.1 GeoFEM/Cube
GeoFEM/Cube [3] is the target application, and it solves 3D linear
elasticity problems in simple cube geometries using a parallel FEM.
Tri-linear hexahedral elements are used for the discretization. Mate-
rial properties are defined as homogeneous, where Poisson’s ratio is
set to 0.30 for all elements and Young’s modulus is 1.00. The bound-
ary conditions are described in Fig 1. Large-scale linear equations
with sparse matrices derived from the application are solved by pre-
conditioned Krylov iterative methods . The original GeoFEM/Cube
adopts the incomplete Cholesky conjugate gradient (ICCG) method
[11] with preconditioning by incomplete Cholesky factorization
without fill-ins (IC(0)) [11]. The additive Schwarz domain decom-
position (ASDD) for overlapped regions [12] is introduced for sta-
bilization of parallel IC(0) with block-Jacobi-type localization. The
GeoFEM/Cube application is parallelized by domain decomposition
using the Message-Passing Interface (MPI) [3]. In the OpenMP/MPI
hybrid parallel programming model, multithreading by OpenMP
is applied to each partitioned domain. GeoFEM/Cube is written in
Fortran with MPI and OpenMP.

In GeoFEM/Cube, the entire model is divided into domains, and
each domain is assigned to an MPI process, as shown in Fig.2. The
local data structure in GeoFEM/Cube is node-based with overlap-
ping elements, and as such is appropriate for the preconditioned
iterative solvers used in GeoFEM/Cube (Fig.3).

GeoFEM/Cube generates distributed local meshes and coefficient
matrices in a parallel manner using MPI. In GeoFEM/Cube, each
MPI process has (Nx/Px) × (Ny/Py) × (Nz/Pz) vertices, while the
total number of vertices in each direction is (Nx ,Ny,Nz) and the
number of partitions in each direction is (Px , Py, Pz).
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Figure 2: Node-based partitioning in GeoFEM/Cube [3]
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Figure 3: Communications among MPI processes [3]

2.2 Pipelined CG
Algorithm 1 shows the preconditioned conjugate gradient method
(PCG) [11], which includes SpMV, dot products, the DAXPY com-
putations, and preconditioning.

Algorithm 1 Preconditioned Conjugate Gradient Method (PCG)
[11]

1: r (0) = b −Ax (0); u(0) = M−1r (0); p(0) = u(0); ρ0 = (r (0),u(0))
2: for k = 0, 1, . . . , until convergence do:
3: q(k ) = Ap(k )

4: αk = ρk/(p(k ),q(k ));
5: x (k+1) = x (k ) + αkp(k )

6: r (k+1) = r (k ) − αkq
(k ) ⇒ check converдence : |r (k+1) |

7: u(k+1) = M−1r (k+1)

8: ρk+1 = (r (k+1),u(k+1))
9: βk+1 = ρk+1/ρk
10: p(k+1) = u(k+1) + βk+1p(k )

11: end for

In computations on parallel computers with distributed memory,
SpMV (Sparse Matrix-Vector Multiplication), dot products, and
preconditioning may require communication. Although there are
various types of communication patterns in preconditioning, SpMV
relies upon point-to-point communication with neighbors and dot
products rely upon global collective communication [3][11].

If the code is implemented by MPI, MPI_Isend and MPI_Irecv
with MPI_Wait/Waitall are used in SpMV, and MPI_Allreduce is
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used in dot products. The overhead for such communications is a
critical issue on massively parallel supercomputers with more than
104 MPI processes.

In recent years, many algorithms and methods for avoiding and
reducing communication overhead have been proposed. Methods
based on the matrix powers kernel [13] reduce the number of global
communications at each iteration by extending the halo region in
Figs. 2 and 3. They generally require complicated data structures
and are not suitable for general preconditioning methods, such as
incomplete LU (ILU).

In [2], several methods for conjugate gradient methods, which
reduce overhead of global collective communications for dot prod-
ucts, are introduced. The sequence of Krylov iterations is changed
using recurrence relations without changing the original algorithm.
Because the order of computation is changed, rounding errors are
propagated differently. Therefore, convergence may be affected in
ill-conditioned problems. Authors applied computing with single
precision to such algorithms, and results show that original CG
is the most robust [14]. This does not happen for the cases with
double precision for ill-conditioned problems in the present work.

Algorithm 2 shows PCG using Chronopouos/Gear CG method
[15], where 2 dot products are combined into a single reduction.
Thus, overhead for calling MPI_Allreduce may be reduced.

Algorithm 2 Preconditioned Chronopoulos/Gear Conjugate Gra-
dient Method [15]

1: r (0) = b − Ax (0); u(0) = M−1r (0); p(0) = u(0); q(0) = Ap(0);
γ0 = (r (0)

2: for k = 0, 1, . . . , until convergence do:
3: p(k+1) = u(k ) + βkp(k )

4: q(k+1) = w(k ) + βkq(k )

5: x (k+1) = x (k ) + αkp(k+1)

6: r (k+1) = r (k ) − αkq
(k+1) ⇒ check converдence : |r (k+1) |

7: u(k+1) = M−1r (k+1)

8: w(k+1) = Au(k+1)

9: γk+1 = (r (k+1),u(k+1))
10: δk+1 = (w(k+1),u(k+1))
11: βk+1 = γk+1/γk
12: αk+1 = γk+1/(δk+1 − βk+1γk+1/αk )
13: end for

The pipelined method [2] reduces communications overhead by
overlapping global collective communications and computations.

Algorithm 3 shows Preconditioned Pipeined CGmethod [2]. This
method is derived from Algorithm 2.

In pipelined CG [2], collective communication for dot products
can be overlapped with heavier computations, such as SpMV and
preconditioning. In the original CG algorithm (Algorithm1), dot
products (αk = ρk/(p(k ),q(k )) in line-4, and ρk+1 = (r (k+1),u(k+1))
in line-8) are used in the next lines (line-5 and line-9), while they are
used after in SpMV and preconditioning in the pipelined algorithm.
δk = (p(k ),q(k )) is defined in line-3, and it it used in line-5, therefore
computing of δk can be overlapped with z(k ) = M−1q(k ) in line-4.
γk+1 = (r (k+1),u(k+1)) is defined in line-9, and it is used in line-11
afterw(k+1) = Au(k+1) in line-10.

Asynchronous collective communication (e.g., MPI_Iallreduce)
supported in MPI-3 is effective for such procedures.

In [16], the authors implemented pipelined CG to the original
GeoFEM/Cube with ICCG and ASDD using up to 12,288 cores
(384 nodes) of the Reedbush-U system [17] with Intel® Xeon® E5-
2695v4 (code name: Broadwell-EP) CPUs using Intel® MPI 2017. Fig.
4 compares the original and pipelined CGmethod for strong scaling.
Pipelined CG provides much better scalability than the original CG.
Pipelined CG is effective in the very limited case of strong scaling,
where the problem size per MPI process is very small.

Algorithm 3 Preconditioned Pipelined Conjugate Gradient
Method [2]

1: r (0) = b−Ax (0);u(0) = M−1r (0);p(0) = u(0);q(k ) = Ap(k );w(0) =
Au(0); α0 = (r (0),u(0))/(w(0),u(0)); β0 = 0; γ0 = (r (0),u(0))

2: for k = 0, 1, . . . , until convergence do:
3: δk = (p(k ),q(k ))
4: z(k ) = M−1q(k )

5: αk = γk/δk
6: x (k+1) = x (k ) + αkp(k )

7: r (k+1) = r (k ) − αkq
(k ) ⇒ check converдence : |r (k+1) |

8: u(k+1) = u(k ) − αkz
(k )

9: γk+1 = (r (k+1),u(k+1))
10: w(k+1) = Au(k+1)

11: βk+1 = γk+1/γk
12: p(k+1) = u(k+1) + βk+1p(k )

13: q(k+1) = w(k+1) + βk+1q(k )

14: end for
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Figure 4: Effects of pipelined CG [16] for GeoFEM/Cube
with ICCG and ASDD using up to 12,288 cores (384 nodes)
of Reedbush-U [16] and strong scaling; total problem size:
28,311,552 DOF

Finally, Algorithm 4 shows Preconditioned Gropp’s CG method
[2][18]. While this method is similar to Algorithm 3, computations
are smaller than those of Algorithm 3. Dot products in line-3 and
line-4 (γk , δk ) are overlapped with preconditioning in line-5 and
SpMV in line-6.

In the present work, following four algorithms for the conjugate
gradient method are evaluated. Each method includes one SpMV
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(Sparse Matrix Vector Multiply), one preconditioning and three dot
products for each iteration. Number of DAXPY ’s ( constant times a
vector plus a vector (axpy) in double-precision) in each method as
follows. 8 DAXPY’s in a iteration of Pipelined CG (Alg.3), while it
is 3 in the original CG (Alg.1):

• Algorithm 1: Original CG (3 DAXPY’s in one iteration) [11]
• Algorithm 2: Chronopoulos/Gear CG (4 DAXPY’s) [15]
• Algorithm 3: Pipelined CG (8 DAXPY’s) [2]
• Algorithm 4: Gropp’s CG (5 DAXPY’s) [2][18]

Algorithm 4 Preconditioned Gropp’s Conjugate Gradient Method
[2][18]

1: r (0) = b − Ax (0); u(0) = M−1r (0); w(0) = Au(0); z(0) = q(0) =
s(0) = p(0) = 0

2: for k = 0, 1, . . . , until convergence do:
3: γk = (r (k ),u(k ))
4: δk = (w(k ),u(k ))
5: m(k ) = M−1w(k )

6: n(k ) = Am(k )

7: if k > 0 then
8: βk = γk/γk−1;αk = γk/(δk − βkγk/αk−1)
9: else
10: β0 = 0; αk = γk/δk
11: end if
12: z(k+1) = n(k ) + βkz(k )

13: s(k+1) =m(k ) + βks(k )

14: q(k+1) = w(k ) + βkq(k )

15: p(k+1) = u(k ) + βkp(k )

16: x (k+1) = x (k ) + αkp(k )

17: r (k+1) = r (k ) − αkq
(k ) ⇒ check converдence : |r (k+1) |

18: u(k+1) = u(k ) − αks
(k )

19: w(k+1) = w(k ) − αkz
(k )

20: end for

3 TARGET HARDWARE (OAKFOREST-PACS,
OFP)

The Oakforest-PACS system (OFP) [4] is the premiere supercom-
puter system at the Joint Center for Advanced High-Performance
Computing (JCAHPC) [4] , which was established by the University
of Tokyo and University of Tsukuba. The system consists of 8,208
nodes of Intel Xeon Phi 7250 (code name: Knights Landing, or KNL),
and Intel® Omni-Path Architecture (Intel® OPA) provides a 100 Gbps
interconnection in a fat-tree topology with full bisection bandwidth.
Each Xeon Phi 7250 node is built using 68 modified Atom® (code
name: Silvermont) cores running at 1.4 GHz, and the memory unit
consists of 96 GB of DDR4 RAM and 16 GB of stacked 3DMCDRAM,
which can be utilized as an L3 cache or high-bandwidth memory.
Each core has two 512-bit vector units and supports AVX-512 SIMD
instructions. Each core can host four threads (i.e., 272 overall logical
CPUs on the entire chip) and is equipped with 2 512-bit floating-
point vector ALU. The total theoretical computational performance
is 25 PFLOPS, and the system achieved 13.55 PFLOPS on the HPL
benchmark. In the present work, only MCDRAMwas used for mem-
ory in the flat/quadrant mode on the OFP. Intel’s compiler and MPI

library (2018) were used. Table 1 summarizes the specifications of
each node of OFP.

Table 1: Summary of the performance of single node of the
Oakforest-PACS(OFP)

Architecture Intel Xeon Phi 7250
(Knights Landing)

Frequency(GHz) 1.40

Core # /CPU (socket) (Maximum
Effective Thread #)

68 (272)

Peak Performance (GFLOPS) 3,046.4

Memory Size (GB) MCDRAM:16,DDR4:96

Memory Bandwidth (GB/sec) MCDRAM:490 [20],
DDR4:84

Compiler & MPI Library Intel® Parallel Studio 2019
XE, Intel MPI 2019

4 ASYNCHRONOUS PROGRESS CONTROL
4.1 Overview
MPI Non-blocking communication in application thread (e.g. for
MPI_Isend) is expected to run asynchronously. To do that, progress
thread is required if MPI communication is not completely offloaded.
But turning on the progress thread (e.g. for MPI_test) requires
MPI_THREAD_MULTIPLE. But in most case, MPI progress thread is
not practically used due to poor MPI performance due to serializa-
tion around one queue for all threads, thread switching overhead,
and process-wideMPI objectsmanagement overhead. Because those
restrictions are closely related with MPI 3.1 standard (defined as
"threads are not separately addressable: a rank in a send or receive
call identifies a process, not a thread”). Those history and practices
are well summarized in [21]. To overcome such restrictions, Intel
MPI 2019 developed new asynchronous progress design, which is
based on MPICH asynchronous design. From Intel MPI version
2019, it supports the new asynchronous progress threads that users
to manage communication in parallel with application’s computa-
tion to achieve better communication and computation overlapping.
Asynchronous progress control on the Intel MPI has a full support
for MPI point-to-point operations, blocking collectives, and a partial
support for non-blocking collectives (MPI_Ibcast, MPI_Ireduce,
and MPI_Iallreduce).

Setting the I_MPI_ASYNC_PROGRESS_PIN environment variable
on the Intel MPI allows to control a pinning of the asynchronous
progress threads to logical processor cores. By using this feature 1,
we can provide separate dedicated cores for asynchronous progress
threads.

4.2 Core Configuration
By default, Intel MPI allocates cpu core resource to the asynchro-
nous progress threads from last logical core. For the 68 cores Intel
1To enable asynchronous progress control on the Intel MPI, environment variable
I_MPI_ASYNC_PROGRESS=on, after loading release_mt environment, is required.
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used in dot products. The overhead for such communications is a
critical issue on massively parallel supercomputers with more than
104 MPI processes.

In recent years, many algorithms and methods for avoiding and
reducing communication overhead have been proposed. Methods
based on the matrix powers kernel [13] reduce the number of global
communications at each iteration by extending the halo region in
Figs. 2 and 3. They generally require complicated data structures
and are not suitable for general preconditioning methods, such as
incomplete LU (ILU).

In [2], several methods for conjugate gradient methods, which
reduce overhead of global collective communications for dot prod-
ucts, are introduced. The sequence of Krylov iterations is changed
using recurrence relations without changing the original algorithm.
Because the order of computation is changed, rounding errors are
propagated differently. Therefore, convergence may be affected in
ill-conditioned problems. Authors applied computing with single
precision to such algorithms, and results show that original CG
is the most robust [14]. This does not happen for the cases with
double precision for ill-conditioned problems in the present work.

Algorithm 2 shows PCG using Chronopouos/Gear CG method
[15], where 2 dot products are combined into a single reduction.
Thus, overhead for calling MPI_Allreduce may be reduced.

Algorithm 2 Preconditioned Chronopoulos/Gear Conjugate Gra-
dient Method [15]

1: r (0) = b − Ax (0); u(0) = M−1r (0); p(0) = u(0); q(0) = Ap(0);
γ0 = (r (0)

2: for k = 0, 1, . . . , until convergence do:
3: p(k+1) = u(k ) + βkp(k )

4: q(k+1) = w(k ) + βkq(k )

5: x (k+1) = x (k ) + αkp(k+1)

6: r (k+1) = r (k ) − αkq
(k+1) ⇒ check converдence : |r (k+1) |

7: u(k+1) = M−1r (k+1)

8: w(k+1) = Au(k+1)

9: γk+1 = (r (k+1),u(k+1))
10: δk+1 = (w(k+1),u(k+1))
11: βk+1 = γk+1/γk
12: αk+1 = γk+1/(δk+1 − βk+1γk+1/αk )
13: end for

The pipelined method [2] reduces communications overhead by
overlapping global collective communications and computations.

Algorithm 3 shows Preconditioned Pipeined CGmethod [2]. This
method is derived from Algorithm 2.

In pipelined CG [2], collective communication for dot products
can be overlapped with heavier computations, such as SpMV and
preconditioning. In the original CG algorithm (Algorithm1), dot
products (αk = ρk/(p(k ),q(k )) in line-4, and ρk+1 = (r (k+1),u(k+1))
in line-8) are used in the next lines (line-5 and line-9), while they are
used after in SpMV and preconditioning in the pipelined algorithm.
δk = (p(k ),q(k )) is defined in line-3, and it it used in line-5, therefore
computing of δk can be overlapped with z(k ) = M−1q(k ) in line-4.
γk+1 = (r (k+1),u(k+1)) is defined in line-9, and it is used in line-11
afterw(k+1) = Au(k+1) in line-10.

Asynchronous collective communication (e.g., MPI_Iallreduce)
supported in MPI-3 is effective for such procedures.

In [16], the authors implemented pipelined CG to the original
GeoFEM/Cube with ICCG and ASDD using up to 12,288 cores
(384 nodes) of the Reedbush-U system [17] with Intel® Xeon® E5-
2695v4 (code name: Broadwell-EP) CPUs using Intel® MPI 2017. Fig.
4 compares the original and pipelined CGmethod for strong scaling.
Pipelined CG provides much better scalability than the original CG.
Pipelined CG is effective in the very limited case of strong scaling,
where the problem size per MPI process is very small.

Algorithm 3 Preconditioned Pipelined Conjugate Gradient
Method [2]

1: r (0) = b−Ax (0);u(0) = M−1r (0);p(0) = u(0);q(k ) = Ap(k );w(0) =
Au(0); α0 = (r (0),u(0))/(w(0),u(0)); β0 = 0; γ0 = (r (0),u(0))

2: for k = 0, 1, . . . , until convergence do:
3: δk = (p(k ),q(k ))
4: z(k ) = M−1q(k )

5: αk = γk/δk
6: x (k+1) = x (k ) + αkp(k )

7: r (k+1) = r (k ) − αkq
(k ) ⇒ check converдence : |r (k+1) |

8: u(k+1) = u(k ) − αkz
(k )

9: γk+1 = (r (k+1),u(k+1))
10: w(k+1) = Au(k+1)

11: βk+1 = γk+1/γk
12: p(k+1) = u(k+1) + βk+1p(k )

13: q(k+1) = w(k+1) + βk+1q(k )

14: end for

0

2000

4000

6000

8000

10000

0 2048 4096 6144 8192 10240 12288

Sp
ee

d-
U

p

CORE#

Original CG
Pipelined CG
Ideal

Figure 4: Effects of pipelined CG [16] for GeoFEM/Cube
with ICCG and ASDD using up to 12,288 cores (384 nodes)
of Reedbush-U [16] and strong scaling; total problem size:
28,311,552 DOF

Finally, Algorithm 4 shows Preconditioned Gropp’s CG method
[2][18]. While this method is similar to Algorithm 3, computations
are smaller than those of Algorithm 3. Dot products in line-3 and
line-4 (γk , δk ) are overlapped with preconditioning in line-5 and
SpMV in line-6.

In the present work, following four algorithms for the conjugate
gradient method are evaluated. Each method includes one SpMV
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(Sparse Matrix Vector Multiply), one preconditioning and three dot
products for each iteration. Number of DAXPY ’s ( constant times a
vector plus a vector (axpy) in double-precision) in each method as
follows. 8 DAXPY’s in a iteration of Pipelined CG (Alg.3), while it
is 3 in the original CG (Alg.1):

• Algorithm 1: Original CG (3 DAXPY’s in one iteration) [11]
• Algorithm 2: Chronopoulos/Gear CG (4 DAXPY’s) [15]
• Algorithm 3: Pipelined CG (8 DAXPY’s) [2]
• Algorithm 4: Gropp’s CG (5 DAXPY’s) [2][18]

Algorithm 4 Preconditioned Gropp’s Conjugate Gradient Method
[2][18]

1: r (0) = b − Ax (0); u(0) = M−1r (0); w(0) = Au(0); z(0) = q(0) =
s(0) = p(0) = 0

2: for k = 0, 1, . . . , until convergence do:
3: γk = (r (k ),u(k ))
4: δk = (w(k ),u(k ))
5: m(k ) = M−1w(k )

6: n(k ) = Am(k )

7: if k > 0 then
8: βk = γk/γk−1;αk = γk/(δk − βkγk/αk−1)
9: else
10: β0 = 0; αk = γk/δk
11: end if
12: z(k+1) = n(k ) + βkz(k )

13: s(k+1) =m(k ) + βks(k )

14: q(k+1) = w(k ) + βkq(k )

15: p(k+1) = u(k ) + βkp(k )

16: x (k+1) = x (k ) + αkp(k )

17: r (k+1) = r (k ) − αkq
(k ) ⇒ check converдence : |r (k+1) |

18: u(k+1) = u(k ) − αks
(k )

19: w(k+1) = w(k ) − αkz
(k )

20: end for

3 TARGET HARDWARE (OAKFOREST-PACS,
OFP)

The Oakforest-PACS system (OFP) [4] is the premiere supercom-
puter system at the Joint Center for Advanced High-Performance
Computing (JCAHPC) [4] , which was established by the University
of Tokyo and University of Tsukuba. The system consists of 8,208
nodes of Intel Xeon Phi 7250 (code name: Knights Landing, or KNL),
and Intel® Omni-Path Architecture (Intel® OPA) provides a 100 Gbps
interconnection in a fat-tree topology with full bisection bandwidth.
Each Xeon Phi 7250 node is built using 68 modified Atom® (code
name: Silvermont) cores running at 1.4 GHz, and the memory unit
consists of 96 GB of DDR4 RAM and 16 GB of stacked 3DMCDRAM,
which can be utilized as an L3 cache or high-bandwidth memory.
Each core has two 512-bit vector units and supports AVX-512 SIMD
instructions. Each core can host four threads (i.e., 272 overall logical
CPUs on the entire chip) and is equipped with 2 512-bit floating-
point vector ALU. The total theoretical computational performance
is 25 PFLOPS, and the system achieved 13.55 PFLOPS on the HPL
benchmark. In the present work, only MCDRAMwas used for mem-
ory in the flat/quadrant mode on the OFP. Intel’s compiler and MPI

library (2018) were used. Table 1 summarizes the specifications of
each node of OFP.

Table 1: Summary of the performance of single node of the
Oakforest-PACS(OFP)

Architecture Intel Xeon Phi 7250
(Knights Landing)

Frequency(GHz) 1.40

Core # /CPU (socket) (Maximum
Effective Thread #)

68 (272)

Peak Performance (GFLOPS) 3,046.4

Memory Size (GB) MCDRAM:16,DDR4:96

Memory Bandwidth (GB/sec) MCDRAM:490 [20],
DDR4:84

Compiler & MPI Library Intel® Parallel Studio 2019
XE, Intel MPI 2019

4 ASYNCHRONOUS PROGRESS CONTROL
4.1 Overview
MPI Non-blocking communication in application thread (e.g. for
MPI_Isend) is expected to run asynchronously. To do that, progress
thread is required if MPI communication is not completely offloaded.
But turning on the progress thread (e.g. for MPI_test) requires
MPI_THREAD_MULTIPLE. But in most case, MPI progress thread is
not practically used due to poor MPI performance due to serializa-
tion around one queue for all threads, thread switching overhead,
and process-wideMPI objectsmanagement overhead. Because those
restrictions are closely related with MPI 3.1 standard (defined as
"threads are not separately addressable: a rank in a send or receive
call identifies a process, not a thread”). Those history and practices
are well summarized in [21]. To overcome such restrictions, Intel
MPI 2019 developed new asynchronous progress design, which is
based on MPICH asynchronous design. From Intel MPI version
2019, it supports the new asynchronous progress threads that users
to manage communication in parallel with application’s computa-
tion to achieve better communication and computation overlapping.
Asynchronous progress control on the Intel MPI has a full support
for MPI point-to-point operations, blocking collectives, and a partial
support for non-blocking collectives (MPI_Ibcast, MPI_Ireduce,
and MPI_Iallreduce).

Setting the I_MPI_ASYNC_PROGRESS_PIN environment variable
on the Intel MPI allows to control a pinning of the asynchronous
progress threads to logical processor cores. By using this feature 1,
we can provide separate dedicated cores for asynchronous progress
threads.

4.2 Core Configuration
By default, Intel MPI allocates cpu core resource to the asynchro-
nous progress threads from last logical core. For the 68 cores Intel
1To enable asynchronous progress control on the Intel MPI, environment variable
I_MPI_ASYNC_PROGRESS=on, after loading release_mt environment, is required.
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Xeon Phi processor, it has 272 logical cores so the default pinning
values are from 271 to 264 in the case of 8 MPI processes and 8 asyn-
chronous progress threads, for example. It depends on application
but there are several ways to allocate logical cores for asynchro-
nous progress threads on the many core processor. For simplicity
on the GeoFEM application, we fixed the number of MPI process
as 8 and used 8 OpenMP threads per MPI process. Total 64 logical
core by using same number of physical core for better GeoFEM
performance (1 hardware thread per physical core used).

We exclude first two physical and last two physical cores of the
Xeon Phi fromGeoFEM computation by using environment variable
I_MPI_PIN_PROCESSOR_EXCLUDE_LIST=0,1,68,69,136,137,204,205
in order to avoid first core (logical cores 0,68,136, and 204) which
is affected by OS noise and jitters. Logical cores from 2 to 65 are
used for GeoFEM computation. Fig. 5 illustrates such situation
as experimental setup. We have tested 5 different mapping of 8
asynchronous progress threads (1 progress thread per MPI process)
in addition to the case with asynchronous progress control. First
method (Fig. 6) is using default setup of Intel MPI which uses from
logical core 268 to 271. Second method (Fig. 7) is using first two
physical cores (logical core 0,1,68,69,136,137,204 and 205). Since
first two cores are not used by computation, we can allocate 8 log-
ical cores by 2 free physical cores.Third method (Fig. 8) is using
last two physical cores (66,67,134,135,202,203,270 and 271). This
method is basically same as second method but it is not affected
by OS noise and jitters. Forth method (Fig. 9) is using first two
and last two cores (0,1,68,69,66,67,134 and 135). This method is
using all 4 free physical core to provide 8 asynchronous progress
threads. Last method (Fig. 10) is using same physical core as MPI
process (138,146,154,162,170,178,186 and 192). This method does
not use any additional physical core for asynchronous progress
threads and use other hardware thread (e.g. hardware thread #2) on
the same physical core of MPI process. For example, logical core 2
(hardware thread #0 on the physical core 2) is used for MPI process
0, and logical core 138 (hardware thread #2 on the physical core 2)
is used one asynchronous progress thread. Since using same phys-
ical core for MPI communication and computation, this method
is expected to have better cache hit and to reduce internal data
transfer during overlapping. Table 2 is the list of core numbers for
I_MPI_ASYNC_PROGRESS_PIN.

Table 2: Summary of mapping method of asynchronous
progress thread

Mapping method I_MPI_ASYNC_PROGRESS_PIN=

#0. Without asynchronous thread N/A (I_MPI_ASYNC_PROGRESS=off)

#1. Intel MPI default (271,270,269,268,267,266,265,264)

#2. First 2 physical cores 0,1,68,69,136,137,204,205

#3. Last 2 physical cores 66,67,134,135,202,203,270,271

#4. First 2 and last 2 cores 0,1,68,69,66,67,134,135

#5. Using other hardware thread
on same core 138,146,154,162,170,178,186,192

Hardware thread #0 0 1 2 3 4 … 10 … 65 66 67

Hardware thread #1 68 69 70 71 72 78 133 134 135

Hardware thread #2 136 137 138 139 140 146 201 202 203

Hardware thread #3 204 205 206 207 208 214 269 270 271

MPI process #0 MPI process #1 …

Computation thread

Figure 5: Figure of core mapping method #0 on Xeon Phi
processor

Hardware thread #0 0 1 2 3 4 … 10 … 65 66 67

Hardware thread #1 68 69 70 71 72 78 133 134 135

Hardware thread #2 136 137 138 139 140 146 201 202 203

Hardware thread #3 204 205 206 207 208 214 269 270 271

MPI process #0 MPI process #1 …

Computation threadAsynchronous progress thread

Figure 6: Figure of core mapping method #1 on Xeon Phi
processor

Hardware thread #0 0 1 2 3 4 … 10 … 65 66 67

Hardware thread #1 68 69 70 71 72 78 133 134 135

Hardware thread #2 136 137 138 139 140 146 201 202 203

Hardware thread #3 204 205 206 207 208 214 269 270 271

MPI process #0 MPI process #1 …

Computation threadAsynchronous progress thread

Figure 7: Figure of core mapping method #2 on Xeon Phi
processor

Hardware thread #0 0 1 2 3 4 … 10 … 65 66 67

Hardware thread #1 68 69 70 71 72 78 133 134 135

Hardware thread #2 136 137 138 139 140 146 201 202 203

Hardware thread #3 204 205 206 207 208 214 269 270 271

MPI process #0 MPI process #1 …

Computation threadAsynchronous progress thread

Figure 8: Figure of core mapping method #3 on Xeon Phi
processor

Hardware thread #0 0 1 2 3 4 … 10 … 65 66 67

Hardware thread #1 68 69 70 71 72 78 133 134 135

Hardware thread #2 136 137 138 139 140 146 201 202 203

Hardware thread #3 204 205 206 207 208 214 269 270 271

MPI process #0 MPI process #1 …

Computation threadAsynchronous progress thread

Figure 9: Figure of core mapping method #4 on Xeon Phi
processor
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Hardware thread #0 0 1 2 3 4 … 10 … 65 66 67

Hardware thread #1 68 69 70 71 72 78 133 134 135

Hardware thread #2 136 137 138 139 140 146 201 202 203

Hardware thread #3 204 205 206 207 208 214 269 270 271

MPI process #0 MPI process #1 …

Computation threadAsynchronous progress thread

Figure 10: Figure of core mapping method #5 on Xeon Phi
processor

4.3 Experiments of various mapping methods
on 512 node

We evaluated which mapping method is best for GeoFEM by using
smaller test case on smaller cluster size. We set a problem size of
GeoFEM as (256, 128, 128) for 512 node test as smaller proxy of
full (512, 256, 256) size, which is equivalent to 100,663,296 DOFs.
We investigate all method from #0 to #5 on the 512 node by using
best performing number during 5 executions for each algorithm.
Figure 11 shows relative performance of algorithm 4:Gropp’s CG
which is using MPI_Iallreduce. Except mapping method #2, all
methods of asynchronous progress control enabled shows better
performance than method #0. Method #4 is best performing core
configuration with 37% improvement. While method #1 and #5
need only free logical cores, method #3 and #4 need more hardware
resource as free physical cores. Method #4 needs 2 more physical
cores than Method #3. It is reasonable results that more hard ware
resource gives more performance improvement. We are not sure
why method #2 showed poor performance. One possible reason is
OS noise and jitters. Message size of GeoFEM’s MPI_Iallreduce
is 16 byte. It is well known such small size global synchronized
collective communications are affected by OS noise and jitters [22].
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Figure 11: Result of 512 node experiment. Method #0 to
#5 shows relative performance. Normalized by Method #0
(without asynchronous progress control).

5 IHK/MCKERNEL
This section gives a general overview of IHK/McKernel and de-
scribes developments targeted for asynchronous communication
threads on Oakforest-PACS.

5.1 Overview
The IHK/McKernel multi-kernel operating system is comprised of
two main components. Interface for Heterogeneous Kernels (IHK)
[7], a low-level software infrastructure, provides capabilities for
partitioning resources in a many-core environment (e.g., CPU cores
and physical memory) and it enables management of lightweight
kernels. McKernel is a lightweight co-kernel developed on top of
IHK. An overview of the multi-kernel architecture is depicted in
Fig. 12.

IHK is capable of allocating and releasing host resources dynam-
ically and no reboot of the host machine is required when altering
configuration. It is implemented as a collection of Linux kernel mod-
ules without any modifications to the Linux kernel itself, which
enables straightforward deployment of the multi-kernel stack on
a wide range of Linux distributions. Besides resource and LWK
management, IHK also facilitates an Inter-kernel Communication
(IKC) layer, which is used for implementing system call delegation
(discussed below).

McKernel has been developed from scratch and while it is de-
signed explicitly for high-performance computing workloads it
retains a Linux compatible application binary interface (ABI) so
that it can execute unmodified Linux binaries. There is no need
for recompiling applications or for any McKernel specific libraries.
McKernel implements only a small set of performance sensitive
system calls and the rest of the OS services are delegated to Linux.
Specifically, McKernel implements memory management, it sup-
ports processes and multi-threading, it has a simple round-robin
co-operative (tick-less) scheduler, and it supports standard POSIX
signaling. It also implements inter-process memory mappings and
it offers interfaces for accessing hardware performance counters.

For each OS process executed onMcKernel there is a process run-
ning on Linux, which we call the proxy-process. The proxy process’
main role is to assist system call offloading. Essentially, it provides
the execution context on behalf of the application so that offloaded
system calls can be invoked in Linux. For more information on
system call offloading, refer to [8]. The proxy process also provides
means for Linux to maintain various state information that would
have to be otherwise kept track of in the co-kernel. McKernel for
instance has no notion of file descriptors, but it simply returns
the number it receives from the proxy process during the execu-
tion of an open() system call. The actual set of open files (i.e., file
descriptor table, file positions, etc.) are managed by the Linux ker-
nel. Relying on the proxy process, McKernel provides transparent
access to Linux device drivers not only in the form of offloaded
system calls (e.g., through write() or ioctl()), but also via direct
device mappings. Details of the device mapping mechanism has
been described elsewhere [9].

5.2 Support for Asynchronous Progress
As shown in Fig. 12, IHK partitions CPU cores into Linux and light-
weight kernel (LWK) domains. Only the LWK CPUs are exposed to
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Xeon Phi processor, it has 272 logical cores so the default pinning
values are from 271 to 264 in the case of 8 MPI processes and 8 asyn-
chronous progress threads, for example. It depends on application
but there are several ways to allocate logical cores for asynchro-
nous progress threads on the many core processor. For simplicity
on the GeoFEM application, we fixed the number of MPI process
as 8 and used 8 OpenMP threads per MPI process. Total 64 logical
core by using same number of physical core for better GeoFEM
performance (1 hardware thread per physical core used).

We exclude first two physical and last two physical cores of the
Xeon Phi fromGeoFEM computation by using environment variable
I_MPI_PIN_PROCESSOR_EXCLUDE_LIST=0,1,68,69,136,137,204,205
in order to avoid first core (logical cores 0,68,136, and 204) which
is affected by OS noise and jitters. Logical cores from 2 to 65 are
used for GeoFEM computation. Fig. 5 illustrates such situation
as experimental setup. We have tested 5 different mapping of 8
asynchronous progress threads (1 progress thread per MPI process)
in addition to the case with asynchronous progress control. First
method (Fig. 6) is using default setup of Intel MPI which uses from
logical core 268 to 271. Second method (Fig. 7) is using first two
physical cores (logical core 0,1,68,69,136,137,204 and 205). Since
first two cores are not used by computation, we can allocate 8 log-
ical cores by 2 free physical cores.Third method (Fig. 8) is using
last two physical cores (66,67,134,135,202,203,270 and 271). This
method is basically same as second method but it is not affected
by OS noise and jitters. Forth method (Fig. 9) is using first two
and last two cores (0,1,68,69,66,67,134 and 135). This method is
using all 4 free physical core to provide 8 asynchronous progress
threads. Last method (Fig. 10) is using same physical core as MPI
process (138,146,154,162,170,178,186 and 192). This method does
not use any additional physical core for asynchronous progress
threads and use other hardware thread (e.g. hardware thread #2) on
the same physical core of MPI process. For example, logical core 2
(hardware thread #0 on the physical core 2) is used for MPI process
0, and logical core 138 (hardware thread #2 on the physical core 2)
is used one asynchronous progress thread. Since using same phys-
ical core for MPI communication and computation, this method
is expected to have better cache hit and to reduce internal data
transfer during overlapping. Table 2 is the list of core numbers for
I_MPI_ASYNC_PROGRESS_PIN.

Table 2: Summary of mapping method of asynchronous
progress thread

Mapping method I_MPI_ASYNC_PROGRESS_PIN=

#0. Without asynchronous thread N/A (I_MPI_ASYNC_PROGRESS=off)

#1. Intel MPI default (271,270,269,268,267,266,265,264)

#2. First 2 physical cores 0,1,68,69,136,137,204,205

#3. Last 2 physical cores 66,67,134,135,202,203,270,271

#4. First 2 and last 2 cores 0,1,68,69,66,67,134,135

#5. Using other hardware thread
on same core 138,146,154,162,170,178,186,192

Hardware thread #0 0 1 2 3 4 … 10 … 65 66 67

Hardware thread #1 68 69 70 71 72 78 133 134 135

Hardware thread #2 136 137 138 139 140 146 201 202 203

Hardware thread #3 204 205 206 207 208 214 269 270 271

MPI process #0 MPI process #1 …

Computation thread

Figure 5: Figure of core mapping method #0 on Xeon Phi
processor

Hardware thread #0 0 1 2 3 4 … 10 … 65 66 67

Hardware thread #1 68 69 70 71 72 78 133 134 135
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Figure 6: Figure of core mapping method #1 on Xeon Phi
processor

Hardware thread #0 0 1 2 3 4 … 10 … 65 66 67
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Figure 7: Figure of core mapping method #2 on Xeon Phi
processor
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Figure 8: Figure of core mapping method #3 on Xeon Phi
processor
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Figure 9: Figure of core mapping method #4 on Xeon Phi
processor
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Figure 10: Figure of core mapping method #5 on Xeon Phi
processor

4.3 Experiments of various mapping methods
on 512 node

We evaluated which mapping method is best for GeoFEM by using
smaller test case on smaller cluster size. We set a problem size of
GeoFEM as (256, 128, 128) for 512 node test as smaller proxy of
full (512, 256, 256) size, which is equivalent to 100,663,296 DOFs.
We investigate all method from #0 to #5 on the 512 node by using
best performing number during 5 executions for each algorithm.
Figure 11 shows relative performance of algorithm 4:Gropp’s CG
which is using MPI_Iallreduce. Except mapping method #2, all
methods of asynchronous progress control enabled shows better
performance than method #0. Method #4 is best performing core
configuration with 37% improvement. While method #1 and #5
need only free logical cores, method #3 and #4 need more hardware
resource as free physical cores. Method #4 needs 2 more physical
cores than Method #3. It is reasonable results that more hard ware
resource gives more performance improvement. We are not sure
why method #2 showed poor performance. One possible reason is
OS noise and jitters. Message size of GeoFEM’s MPI_Iallreduce
is 16 byte. It is well known such small size global synchronized
collective communications are affected by OS noise and jitters [22].
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Figure 11: Result of 512 node experiment. Method #0 to
#5 shows relative performance. Normalized by Method #0
(without asynchronous progress control).

5 IHK/MCKERNEL
This section gives a general overview of IHK/McKernel and de-
scribes developments targeted for asynchronous communication
threads on Oakforest-PACS.

5.1 Overview
The IHK/McKernel multi-kernel operating system is comprised of
two main components. Interface for Heterogeneous Kernels (IHK)
[7], a low-level software infrastructure, provides capabilities for
partitioning resources in a many-core environment (e.g., CPU cores
and physical memory) and it enables management of lightweight
kernels. McKernel is a lightweight co-kernel developed on top of
IHK. An overview of the multi-kernel architecture is depicted in
Fig. 12.

IHK is capable of allocating and releasing host resources dynam-
ically and no reboot of the host machine is required when altering
configuration. It is implemented as a collection of Linux kernel mod-
ules without any modifications to the Linux kernel itself, which
enables straightforward deployment of the multi-kernel stack on
a wide range of Linux distributions. Besides resource and LWK
management, IHK also facilitates an Inter-kernel Communication
(IKC) layer, which is used for implementing system call delegation
(discussed below).

McKernel has been developed from scratch and while it is de-
signed explicitly for high-performance computing workloads it
retains a Linux compatible application binary interface (ABI) so
that it can execute unmodified Linux binaries. There is no need
for recompiling applications or for any McKernel specific libraries.
McKernel implements only a small set of performance sensitive
system calls and the rest of the OS services are delegated to Linux.
Specifically, McKernel implements memory management, it sup-
ports processes and multi-threading, it has a simple round-robin
co-operative (tick-less) scheduler, and it supports standard POSIX
signaling. It also implements inter-process memory mappings and
it offers interfaces for accessing hardware performance counters.

For each OS process executed onMcKernel there is a process run-
ning on Linux, which we call the proxy-process. The proxy process’
main role is to assist system call offloading. Essentially, it provides
the execution context on behalf of the application so that offloaded
system calls can be invoked in Linux. For more information on
system call offloading, refer to [8]. The proxy process also provides
means for Linux to maintain various state information that would
have to be otherwise kept track of in the co-kernel. McKernel for
instance has no notion of file descriptors, but it simply returns
the number it receives from the proxy process during the execu-
tion of an open() system call. The actual set of open files (i.e., file
descriptor table, file positions, etc.) are managed by the Linux ker-
nel. Relying on the proxy process, McKernel provides transparent
access to Linux device drivers not only in the form of offloaded
system calls (e.g., through write() or ioctl()), but also via direct
device mappings. Details of the device mapping mechanism has
been described elsewhere [9].

5.2 Support for Asynchronous Progress
As shown in Fig. 12, IHK partitions CPU cores into Linux and light-
weight kernel (LWK) domains. Only the LWK CPUs are exposed to
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Figure 12: Architectural overview of IHK/McKernel

application running on McKernel, e.g., on the Xeon Phi processor
used in this study only 256 logical CPU cores from the overall 272
are visible in McKernel. In addition, McKernel renumbers CPUs
and provides an automatic process pinning mechanism that inte-
grates with MPI to ease the burden on users for dealing with CPU
numbering related issues.

With respect to asynchronous progress threads, the main chal-
lenge that had to be addressed in McKernel was the enablement of
additional CPU cores in LWK without directly exposing them to
computation threads of the application. For this purpose McKer-
nel’s internal CPU management code as well as the process pinning
mechanism has been enhanced for asynchronous progress aware-
ness. Specifically, CPU cores dedicated to auxiliary threads are kept
transparent from application code and MPI progress threads are
pinned automatically to those CPUs. We use the second tile of the
Xeon Phi and pin one progress thread per logical CPU on each core.

6 NUMERICAL EXPERIMENTS
6.1 Performance results on Linux (measured in

2019)
Since method #4 is the best core mapping so we measured real
large problem size up to 4096 node by using asynchronous progress
thread with method #4 in addition to method #0 as a baseline. First
measurement was done on May 2019 by using Intel tools version
2019 Update 1. We fixed the problem size as (512, 256, 256), which
has 100,663,296 DOFs, and performed strong scaling measurements.
Fig. 13a-14b show bar graphs as best performing numbers during
5 executions on each run, which have also error bars as worst
performing numbers of 5 runs. Detailed performance numbers are
also listed on the Table 7 in the appendix as a reference.

Since Alg. 1-4 do not have global asynchronous MPI calls
(MPI_Iallreduce), but using MPI_Allreduce, it is not related with
asynchronous progress setups, essentially. Fig. 13a-14b have mea-
surement results for those algorithms marked as "Linux non async
in 2019". We can see performance improvement (or decreasing CG
Loop time) with growing the number of node from 128 to 2,048

node. From 2,048 to 4,096 node, we are seeing saturation of perfor-
mance or worse performance by poor scaling. These performance
saturations are derived by time increase of MPI_Allreduce on the
large number of node executions. For example, by profiling on 2048
node, total time of MPI_Allreduce calls for Alg. 1 is 59% of total
CG Loop time while it is 15% on 128 node. It is what we would
like to hide or overlap into computation by using asynchronous
progress threads.

Performance of the original CG (Alg.1) saturates, as number of
nodes is more than 2,048. On the contrast, Chronopoulos/Gear algo-
rithm (Alg.2) keeps scalability up to 4,096 nodes, and much better
than Alg.1, because communication overhead by MPI_Allreduce is
reduced. Pipelined CG (Alg.3) and Gropp’s CG (Alg.4) are generally
slower than Alg.1, because the amount of computations per each it-
eration is larger than Alg.1. Alg.3i and Alg.4i with MPI_Iallreduce
are also slower, but both of them are much faster than Alg.1, and
competitive with Alg.2. The reason of this improvement is not clear,
while MPI_Iallreduce may reduce the communication overhead
at 4,096 nodes.

Effects of asynchronous progress threads are significant with
more than 512 nodes, although performance of Alg.3i is not scaled
at 4,096 nodes. Generally, the results show Alg.3i and Alg.4i provide
much better scalability thanAlg.1 by combination of MPI_Iallreduce
and asynchronous progress threads. Fig. 14a-14b have the result of
asynchronous progress threads for the Alg. 3i and 4i, which have
asynchronous global MPI calls as MPI_Iallreduce. We can com-
pare performance "Linux no async in 2019" and "Linux async in
2019" on Fig. 14a and 14b, respectively. We are seeing significant
performance improvement on Alg. 4i while Alg. 3i was expected to
have similar performance improvement by overlapping, but result
of Alg. 3i showed smaller performance improvement than Alg. 4i. It
is not clear why it shows such behavior. Table 3 show summarized
performance improvement results which have comparison of origi-
nal non asynchronous algorithm (Alg. 3 and 4) and asynchronous
versions with asynchronous progress control (Alg. 3i and 4i). We
successfully got up to 19% and 38% improvements for Alg. 3 to 3i
and Alg. 4 to 4i, respectively, by overlapping effect of asynchronous
progress control.
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Figure 13: Results without asynchronous progress on Linux and McKernel
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Figure 14: Results comparing synchronous and asynchronous progress for algorithms 4 and 5 on Linux and McKernel

We can see growing size of error bars for all algorithms on top of
"Linux no async in 2019" and "Linux async in 2019" in Fig. 13a-14b
with increasing the number of node. In [5][6], we examined the
impact of the IHK/McKernel [10], and seeing stable measurement
results (small error bars) on large-scale systems by reducing OS
noise and communication overhead. In the next section, we will dis-
cuss the efforts which we try applying IHK/McKernel for GeoFEM
with asynchronous progress control.

6.2 Performance results on Linux (measured in
2021)

Since McKernel was required some modifications as described in
Section 5, we needed revisited Linux measurements with newer ver-
sion of environments including newer versions of BIOS, Firmware,
OS, Interconnect driver (IFS), Parallel file system (Lustre) driver,

Table 3: Performance improvement of introducing overlaps
by MPI_Iallreduce and asynchronous progress control on
Linux (measured in 2019)

Node Alg. 3 non asyc to 3i Alg. 4 non async to 4i
with async with async

128 1.03 1.06
256 1.04 1.11
512 1.05 1.20
1024 1.06 1.25
2048 1.08 1.34
4096 1.19 1.38

macro task software (e.g. scheduler) and MPI library to get new
baseline after 2 years. We used same method #4 as the best core

スーパーコンピューティングニュース� Vol.�24,�No.3　2022- 101 -



Exploring Communication-Computation Overlap in Parallel
Iterative Solvers on Manycore CPUs using Asynchronous Progress Control HPCAsia 2022 Workshop, January 11–14, 2022, Virtual Event, Japan

Memory

IHK co-kernelIHK Linux

Delegator
module

Proxy process

CPU CPUCPU CPU… …
McKernel

Linux

HPC Application

System
daemon

Kernel
daemon

Interrupt

System call

System
call

Partition ParAAon

CPU CPU

Figure 12: Architectural overview of IHK/McKernel

application running on McKernel, e.g., on the Xeon Phi processor
used in this study only 256 logical CPU cores from the overall 272
are visible in McKernel. In addition, McKernel renumbers CPUs
and provides an automatic process pinning mechanism that inte-
grates with MPI to ease the burden on users for dealing with CPU
numbering related issues.

With respect to asynchronous progress threads, the main chal-
lenge that had to be addressed in McKernel was the enablement of
additional CPU cores in LWK without directly exposing them to
computation threads of the application. For this purpose McKer-
nel’s internal CPU management code as well as the process pinning
mechanism has been enhanced for asynchronous progress aware-
ness. Specifically, CPU cores dedicated to auxiliary threads are kept
transparent from application code and MPI progress threads are
pinned automatically to those CPUs. We use the second tile of the
Xeon Phi and pin one progress thread per logical CPU on each core.

6 NUMERICAL EXPERIMENTS
6.1 Performance results on Linux (measured in

2019)
Since method #4 is the best core mapping so we measured real
large problem size up to 4096 node by using asynchronous progress
thread with method #4 in addition to method #0 as a baseline. First
measurement was done on May 2019 by using Intel tools version
2019 Update 1. We fixed the problem size as (512, 256, 256), which
has 100,663,296 DOFs, and performed strong scaling measurements.
Fig. 13a-14b show bar graphs as best performing numbers during
5 executions on each run, which have also error bars as worst
performing numbers of 5 runs. Detailed performance numbers are
also listed on the Table 7 in the appendix as a reference.

Since Alg. 1-4 do not have global asynchronous MPI calls
(MPI_Iallreduce), but using MPI_Allreduce, it is not related with
asynchronous progress setups, essentially. Fig. 13a-14b have mea-
surement results for those algorithms marked as "Linux non async
in 2019". We can see performance improvement (or decreasing CG
Loop time) with growing the number of node from 128 to 2,048

node. From 2,048 to 4,096 node, we are seeing saturation of perfor-
mance or worse performance by poor scaling. These performance
saturations are derived by time increase of MPI_Allreduce on the
large number of node executions. For example, by profiling on 2048
node, total time of MPI_Allreduce calls for Alg. 1 is 59% of total
CG Loop time while it is 15% on 128 node. It is what we would
like to hide or overlap into computation by using asynchronous
progress threads.

Performance of the original CG (Alg.1) saturates, as number of
nodes is more than 2,048. On the contrast, Chronopoulos/Gear algo-
rithm (Alg.2) keeps scalability up to 4,096 nodes, and much better
than Alg.1, because communication overhead by MPI_Allreduce is
reduced. Pipelined CG (Alg.3) and Gropp’s CG (Alg.4) are generally
slower than Alg.1, because the amount of computations per each it-
eration is larger than Alg.1. Alg.3i and Alg.4i with MPI_Iallreduce
are also slower, but both of them are much faster than Alg.1, and
competitive with Alg.2. The reason of this improvement is not clear,
while MPI_Iallreduce may reduce the communication overhead
at 4,096 nodes.

Effects of asynchronous progress threads are significant with
more than 512 nodes, although performance of Alg.3i is not scaled
at 4,096 nodes. Generally, the results show Alg.3i and Alg.4i provide
much better scalability thanAlg.1 by combination of MPI_Iallreduce
and asynchronous progress threads. Fig. 14a-14b have the result of
asynchronous progress threads for the Alg. 3i and 4i, which have
asynchronous global MPI calls as MPI_Iallreduce. We can com-
pare performance "Linux no async in 2019" and "Linux async in
2019" on Fig. 14a and 14b, respectively. We are seeing significant
performance improvement on Alg. 4i while Alg. 3i was expected to
have similar performance improvement by overlapping, but result
of Alg. 3i showed smaller performance improvement than Alg. 4i. It
is not clear why it shows such behavior. Table 3 show summarized
performance improvement results which have comparison of origi-
nal non asynchronous algorithm (Alg. 3 and 4) and asynchronous
versions with asynchronous progress control (Alg. 3i and 4i). We
successfully got up to 19% and 38% improvements for Alg. 3 to 3i
and Alg. 4 to 4i, respectively, by overlapping effect of asynchronous
progress control.
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Figure 14: Results comparing synchronous and asynchronous progress for algorithms 4 and 5 on Linux and McKernel

We can see growing size of error bars for all algorithms on top of
"Linux no async in 2019" and "Linux async in 2019" in Fig. 13a-14b
with increasing the number of node. In [5][6], we examined the
impact of the IHK/McKernel [10], and seeing stable measurement
results (small error bars) on large-scale systems by reducing OS
noise and communication overhead. In the next section, we will dis-
cuss the efforts which we try applying IHK/McKernel for GeoFEM
with asynchronous progress control.

6.2 Performance results on Linux (measured in
2021)

Since McKernel was required some modifications as described in
Section 5, we needed revisited Linux measurements with newer ver-
sion of environments including newer versions of BIOS, Firmware,
OS, Interconnect driver (IFS), Parallel file system (Lustre) driver,

Table 3: Performance improvement of introducing overlaps
by MPI_Iallreduce and asynchronous progress control on
Linux (measured in 2019)

Node Alg. 3 non asyc to 3i Alg. 4 non async to 4i
with async with async

128 1.03 1.06
256 1.04 1.11
512 1.05 1.20
1024 1.06 1.25
2048 1.08 1.34
4096 1.19 1.38

macro task software (e.g. scheduler) and MPI library to get new
baseline after 2 years. We used same method #4 as the best core

スーパーコンピューティングニュース� Vol.�24,�No.3　2022- 102 -



Exploring Communication-Computation Overlap in Parallel
Iterative Solvers on Manycore CPUs using Asynchronous Progress Control HPCAsia 2022 Workshop, January 11–14, 2022, Virtual Event, Japan

mapping with same large problem size up to 4096 node by using
asynchronous progress control in addition to method #0 as a base-
line similarly in 2019. This second measurement was done on Nov.
2021 by using Intel tools version 2019 Update 9. All performance
numbers are listed on the Table 8 in the appendix as a reference.

Results marked as "Linux non async in 2021" on Fig. 13a-14b
and "Linux async in 2021" on Fig. 14a-14b show the performance
of result of re-measurements by using newer software and driver
versions. We can see similar performance behaviors in Fig. 13a-14b
without asynchronous progress control while seeing smaller run
to run variances (smaller error bars). On Fig. 14a-14b, we can see
worse performance results of "Linux non async in 2021" case than
"Linux non async in 2019". We are not sure why MPI_Iallreduce
version’s GeoFEM (Alg. 3i and 4i) show poor performance than 2019.
Since almost of all software environments are changing from 2019,
it is very difficult to identify the root cause. Also due to security
fixes and patches in two years, we can not revert entire system
same as 2019.

We can compare the effect of asynchronous thread control, simi-
larly, "Linux async in 2019" case and "Linux async in 2021" case on
Fig. 14a-14b. Alg. 3i and 4i show better performance by using asyn-
chronous progress threads up to 512 and 1024 node, respectively.
But on the larger node counts, we are seeing worse performance
results by using synchronous progress threads. It is unexpected
results that effective on smaller node count while negative impact
on larger node count. In 2019, asynchronous progress threads were
effective with growing node count up to 4,096. As same reasons
as non async 2021 results, we are not sure and have difficulties to
identify the root causes.

Table 4 show summarized performance improvement and degra-
dation results which have comparison of original non asynchronous
algorithm (Alg. 3 and 4) and asynchronous versions with asynchro-
nous progress control (Alg. 3i and 4i). As described in section 6.1,
We got up to 19% and 38% improvements for Alg. 3 to 3i and Alg.
4 to 4i, respectively in 2019 but we can see the positive effect of
asynchronous progress control on fewer node count only.

Table 4: Performance improvement and degradation of in-
troducing overlaps by MPI_Iallreduce and asynchronous
progress control on Linux (measured in 2021). Note: Below
1.00 means negative effect.

Node Alg. 3 non asyc to 3i Alg. 4 non async to 4i
with async with async

128 1.01 1.40
256 0.98 1.26
512 0.95 0.96
1024 0.87 0.82
2048 0.70 0.61
4096 0.53 0.43

6.3 Performance results on McKernel
(measured in 2021)

For simplicity and little implementation cost, the modification for
asynchronous progress control on McKernel is intended to use first

two physical cores only while it is expected more improvement by
allocating 4 unused physical cores to McKernel. 8 logical threads
provided by first two physical cores handle asynchronous progress
control in addition to IHK Linux for this time. It is almost equivalent
to Fig. 7 or the method #2. All other measurements conditions are
same as Linux in 2021.

Through Fig. 13a to 14b, which have case of non asynchronous
progress control, we can see a little performance improvement on
larger node count while almost same on lower node count. But we
can clearly see error bars on McKernel are significantly smaller
than that of Linux. This stable and less variant results are one of
the benefits by McKernel. Similarly on Fig. 14a-14b, we can see
much smaller error bars on McKernel, which are marked on top of
"McKernel non async in 2021" and "McKernel async in 2021" bars.

Table 5 shows summarized performance improvement on McK-
ernel without asynchronous progress control, compared with best
Linux result without asynchronous progress control of 2019 and
2021. All other measurement results show better performance than
Linux due to less noisy and low overhead nature of McKernel. For
example, We can see up to 20% performance improvement on 2,048
node and 6% on 4,096 node for the Alg. 4. All performance numbers
are listed on the Table 9 in the appendix as a reference.

Next, discussing asynchronous progress control onMcKernel. Ta-
ble 6 show summarized performance improvement and degradation
results which have comparison of original non asynchronous algo-
rithm (Alg. 3 and 4) and asynchronous versions with asynchronous
progress control (Alg. 3i and 4i). We cannot see beneficial improve-
ment on Alg.3i. With Alg. 4i, asynchronous progress threads give
2-3% performance improvement from 128 node to 1,024 node.

Table 5: Performance improvement on McKernel vs. best of
Linux in 2019 and 2021. Note: Below 1.00 means negative ef-
fect.

Speedup Alg. 1 Alg. 2 Alg. 3 Alg. 4
128 1.01 1.01 1.01 1.01
256 1.02 1.02 1.03 1.02
512 1.07 1.06 1.05 1.07
1024 1.10 1.09 1.07 1.08
2048 1.15 1.13 1.15 1.20
4096 1.01 1.06 1.07 1.06

7 RELATEDWORK
Non-blocking collective operations were introduced in MPI sev-
eral years ago [23]. However, only a few recent studies have ex-
plored thread placement strategies for asynchronous communica-
tion progress thread placement for non-blocking collective opera-
tions. Ohlmann et. al. presented Intel MPI’s asynchronous progress
control with an application case study demonstrating the benefits
of progress thread placement [25].

Denis et. al. studied progress thread placement on many-core
CPUswith a special focus on symmetricmultithreading. Similarly to
our findings, they also reported that running asynchronous progress
on SMT threads of an application core can degrade performance
due to cache effects in intranode communication [24].
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Table 6: Performance improvement and degradation of in-
troducing overlaps by MPI_Iallreduce and asynchronous
progress control on McKernel (measured in 2021). Note: Be-
low 1.00 means negative effect.

Node Alg. 3 non asyc to 3i Alg. 4 non async to 4i
with async with async

128 1.00 1.02
256 0.98 1.03
512 0.95 1.02
1024 0.93 1.02
2048 0.91 0.92
4096 0.79 0.84

8 CONCLUSION AND FUTUREWORK
We have demonstrated that the asynchronous progress control is
very effective with appropriate algorithm changes for CG solvers
to overlap global synchronization and computation. We achieved
38% performance improvement on 4,096 node.

Although re-measurements on Linux in 2021 are not stable and
worse than what measured in 2019 on larger node count more
than 1,024, we are also able to confirm McKernel realized noise less
and stable measurement in addition to performance improvement
on GeoFEM. In most case, McKernel provided better performance
especially on large node count even if compared with 2019 Linux
results. Especially for 2,048 and 4,096 nodes, we got 20% and 6%
improvements, respectively.

Furthermore, we have modified McKernel for asynchronous
progress control and applied to real GeoFEM applications. From 128
node to 512 nodes, at least, we are able to see performance improve-
ment by the combination of McKernel and asynchronous progress
control. Though the effect is limited up to 1,024 node counts, we
got at most 2-3% performance improvement from 128 node.

Work is ongoing and it is expected that we will run these per-
formance experiments again after whole system tuning on Linux
and McKernel to address the 2021 year’s performance degradation
than that of 2019. In the case of physical 4 cores allocation to IHK
kernel for asynchronous progress control on McKernel will also be
a future work. Furthermore, to investigate an effect on SMT threads
more could lead to efficient use of asynchronous progress control
for more MPI ranks per node or pure MPI parallelism situation
without OpenMP threading.
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mapping with same large problem size up to 4096 node by using
asynchronous progress control in addition to method #0 as a base-
line similarly in 2019. This second measurement was done on Nov.
2021 by using Intel tools version 2019 Update 9. All performance
numbers are listed on the Table 8 in the appendix as a reference.

Results marked as "Linux non async in 2021" on Fig. 13a-14b
and "Linux async in 2021" on Fig. 14a-14b show the performance
of result of re-measurements by using newer software and driver
versions. We can see similar performance behaviors in Fig. 13a-14b
without asynchronous progress control while seeing smaller run
to run variances (smaller error bars). On Fig. 14a-14b, we can see
worse performance results of "Linux non async in 2021" case than
"Linux non async in 2019". We are not sure why MPI_Iallreduce
version’s GeoFEM (Alg. 3i and 4i) show poor performance than 2019.
Since almost of all software environments are changing from 2019,
it is very difficult to identify the root cause. Also due to security
fixes and patches in two years, we can not revert entire system
same as 2019.

We can compare the effect of asynchronous thread control, simi-
larly, "Linux async in 2019" case and "Linux async in 2021" case on
Fig. 14a-14b. Alg. 3i and 4i show better performance by using asyn-
chronous progress threads up to 512 and 1024 node, respectively.
But on the larger node counts, we are seeing worse performance
results by using synchronous progress threads. It is unexpected
results that effective on smaller node count while negative impact
on larger node count. In 2019, asynchronous progress threads were
effective with growing node count up to 4,096. As same reasons
as non async 2021 results, we are not sure and have difficulties to
identify the root causes.

Table 4 show summarized performance improvement and degra-
dation results which have comparison of original non asynchronous
algorithm (Alg. 3 and 4) and asynchronous versions with asynchro-
nous progress control (Alg. 3i and 4i). As described in section 6.1,
We got up to 19% and 38% improvements for Alg. 3 to 3i and Alg.
4 to 4i, respectively in 2019 but we can see the positive effect of
asynchronous progress control on fewer node count only.

Table 4: Performance improvement and degradation of in-
troducing overlaps by MPI_Iallreduce and asynchronous
progress control on Linux (measured in 2021). Note: Below
1.00 means negative effect.

Node Alg. 3 non asyc to 3i Alg. 4 non async to 4i
with async with async

128 1.01 1.40
256 0.98 1.26
512 0.95 0.96
1024 0.87 0.82
2048 0.70 0.61
4096 0.53 0.43

6.3 Performance results on McKernel
(measured in 2021)

For simplicity and little implementation cost, the modification for
asynchronous progress control on McKernel is intended to use first

two physical cores only while it is expected more improvement by
allocating 4 unused physical cores to McKernel. 8 logical threads
provided by first two physical cores handle asynchronous progress
control in addition to IHK Linux for this time. It is almost equivalent
to Fig. 7 or the method #2. All other measurements conditions are
same as Linux in 2021.

Through Fig. 13a to 14b, which have case of non asynchronous
progress control, we can see a little performance improvement on
larger node count while almost same on lower node count. But we
can clearly see error bars on McKernel are significantly smaller
than that of Linux. This stable and less variant results are one of
the benefits by McKernel. Similarly on Fig. 14a-14b, we can see
much smaller error bars on McKernel, which are marked on top of
"McKernel non async in 2021" and "McKernel async in 2021" bars.

Table 5 shows summarized performance improvement on McK-
ernel without asynchronous progress control, compared with best
Linux result without asynchronous progress control of 2019 and
2021. All other measurement results show better performance than
Linux due to less noisy and low overhead nature of McKernel. For
example, We can see up to 20% performance improvement on 2,048
node and 6% on 4,096 node for the Alg. 4. All performance numbers
are listed on the Table 9 in the appendix as a reference.

Next, discussing asynchronous progress control onMcKernel. Ta-
ble 6 show summarized performance improvement and degradation
results which have comparison of original non asynchronous algo-
rithm (Alg. 3 and 4) and asynchronous versions with asynchronous
progress control (Alg. 3i and 4i). We cannot see beneficial improve-
ment on Alg.3i. With Alg. 4i, asynchronous progress threads give
2-3% performance improvement from 128 node to 1,024 node.

Table 5: Performance improvement on McKernel vs. best of
Linux in 2019 and 2021. Note: Below 1.00 means negative ef-
fect.

Speedup Alg. 1 Alg. 2 Alg. 3 Alg. 4
128 1.01 1.01 1.01 1.01
256 1.02 1.02 1.03 1.02
512 1.07 1.06 1.05 1.07
1024 1.10 1.09 1.07 1.08
2048 1.15 1.13 1.15 1.20
4096 1.01 1.06 1.07 1.06

7 RELATEDWORK
Non-blocking collective operations were introduced in MPI sev-
eral years ago [23]. However, only a few recent studies have ex-
plored thread placement strategies for asynchronous communica-
tion progress thread placement for non-blocking collective opera-
tions. Ohlmann et. al. presented Intel MPI’s asynchronous progress
control with an application case study demonstrating the benefits
of progress thread placement [25].

Denis et. al. studied progress thread placement on many-core
CPUswith a special focus on symmetricmultithreading. Similarly to
our findings, they also reported that running asynchronous progress
on SMT threads of an application core can degrade performance
due to cache effects in intranode communication [24].
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Table 6: Performance improvement and degradation of in-
troducing overlaps by MPI_Iallreduce and asynchronous
progress control on McKernel (measured in 2021). Note: Be-
low 1.00 means negative effect.

Node Alg. 3 non asyc to 3i Alg. 4 non async to 4i
with async with async

128 1.00 1.02
256 0.98 1.03
512 0.95 1.02
1024 0.93 1.02
2048 0.91 0.92
4096 0.79 0.84

8 CONCLUSION AND FUTUREWORK
We have demonstrated that the asynchronous progress control is
very effective with appropriate algorithm changes for CG solvers
to overlap global synchronization and computation. We achieved
38% performance improvement on 4,096 node.

Although re-measurements on Linux in 2021 are not stable and
worse than what measured in 2019 on larger node count more
than 1,024, we are also able to confirm McKernel realized noise less
and stable measurement in addition to performance improvement
on GeoFEM. In most case, McKernel provided better performance
especially on large node count even if compared with 2019 Linux
results. Especially for 2,048 and 4,096 nodes, we got 20% and 6%
improvements, respectively.

Furthermore, we have modified McKernel for asynchronous
progress control and applied to real GeoFEM applications. From 128
node to 512 nodes, at least, we are able to see performance improve-
ment by the combination of McKernel and asynchronous progress
control. Though the effect is limited up to 1,024 node counts, we
got at most 2-3% performance improvement from 128 node.

Work is ongoing and it is expected that we will run these per-
formance experiments again after whole system tuning on Linux
and McKernel to address the 2021 year’s performance degradation
than that of 2019. In the case of physical 4 cores allocation to IHK
kernel for asynchronous progress control on McKernel will also be
a future work. Furthermore, to investigate an effect on SMT threads
more could lead to efficient use of asynchronous progress control
for more MPI ranks per node or pure MPI parallelism situation
without OpenMP threading.
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A APPENDIX
A.1 Table of measurement data in 2019

Table 7: Results on Linux (measured in 2019). Alg. 3i and
4i used asynchronous progress threads while others did not
use. From 128 to 4,096 nodes.

Alg.1 [sec] Alg.2 [sec] Alg.3 [sec] Alg.3i [sec] Alg.4 [sec] Alg.4i [sec]
128 1.39E+01 1.37E+01 1.42E+01 1.38E+01 1.42E+01 1.34E+01
256 9.21E+00 9.01E+00 9.34E+00 9.01E+00 9.39E+00 8.47E+00
512 6.37E+00 6.10E+00 6.24E+00 5.95E+00 6.40E+00 5.33E+00
1024 5.00E+00 4.69E+00 4.75E+00 4.49E+00 4.91E+00 3.93E+00
2048 4.51E+00 4.16E+00 4.22E+00 3.89E+0 4.58E+00 3.41E+00
4096 4.50E+00 4.03E+00 4.91E+00 4.14E+00 4.55E+00 3.29E+00

A.2 Tables of measurement data in 2021

Table 8: Results on Linux (measured in 2021). Alg. 3i and
4i used asynchronous progress threads while others did not
use. From 128 to 4,096 nodes.

Alg.1 [sec] Alg.2 [sec] Alg.3 [sec] Alg.3i [sec] Alg.4 [sec] Alg.4i [sec]
128 1.39E+01 1.38E+01 1.43E+01 1.42E+01 1.43E+01 1.35E+01
256 9.15E+00 9.06E+00 9.35E+00 9.58E+00 9.47E+00 8.92E+00
512 6.49E+00 6.24E+00 6.43E+00 6.78E+00 6.56E+00 6.08E+00
1024 4.91E+00 4.68E+00 4.80E+00 5.50E+00 4.88E+00 4.79E+00
2048 5.09E+00 4.74E+00 4.82E+00 6.88E+00 5.05E+00 6.27E+00
4096 3.60E+00 3.34E+00 3.36E+00 6.33E+00 3.54E+00 5.89E+00

Table 9: Results onMcKernel (measured in 2021). Alg. 3i and
4i used asynchronous progress threads while others did not
use. From 128 to 4,096 nodes.

Alg.1 [sec] Alg.2 [sec] Alg.3 [sec] Alg.3i [sec] Alg.4 [sec] Alg.4i [sec]
128 1.38E+01 1.36E+01 1.40E+01 1.40E+01 1.40E+01 1.37E+01
256 9.01E+00 8.81E+00 9.10E+00 9.32E+00 9.20E+00 8.95E+00
512 5.96E+00 5.77E+00 5.96E+00 6.24E+00 5.99E+00 5.85E+00
1024 4.45E+00 4.29E+00 4.44E+00 4.78E+00 4.52E+00 4.43E+00
2048 3.91E+00 3.68E+00 3.66E+00 4.00E+00 3.82E+00 4.13E+00
4096 3.56E+00 3.16E+00 3.14E+00 3.99E+00 3.36E+00 3.99E+00
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A APPENDIX
A.1 Table of measurement data in 2019

Table 7: Results on Linux (measured in 2019). Alg. 3i and
4i used asynchronous progress threads while others did not
use. From 128 to 4,096 nodes.

Alg.1 [sec] Alg.2 [sec] Alg.3 [sec] Alg.3i [sec] Alg.4 [sec] Alg.4i [sec]
128 1.39E+01 1.37E+01 1.42E+01 1.38E+01 1.42E+01 1.34E+01
256 9.21E+00 9.01E+00 9.34E+00 9.01E+00 9.39E+00 8.47E+00
512 6.37E+00 6.10E+00 6.24E+00 5.95E+00 6.40E+00 5.33E+00
1024 5.00E+00 4.69E+00 4.75E+00 4.49E+00 4.91E+00 3.93E+00
2048 4.51E+00 4.16E+00 4.22E+00 3.89E+0 4.58E+00 3.41E+00
4096 4.50E+00 4.03E+00 4.91E+00 4.14E+00 4.55E+00 3.29E+00

A.2 Tables of measurement data in 2021

Table 8: Results on Linux (measured in 2021). Alg. 3i and
4i used asynchronous progress threads while others did not
use. From 128 to 4,096 nodes.

Alg.1 [sec] Alg.2 [sec] Alg.3 [sec] Alg.3i [sec] Alg.4 [sec] Alg.4i [sec]
128 1.39E+01 1.38E+01 1.43E+01 1.42E+01 1.43E+01 1.35E+01
256 9.15E+00 9.06E+00 9.35E+00 9.58E+00 9.47E+00 8.92E+00
512 6.49E+00 6.24E+00 6.43E+00 6.78E+00 6.56E+00 6.08E+00
1024 4.91E+00 4.68E+00 4.80E+00 5.50E+00 4.88E+00 4.79E+00
2048 5.09E+00 4.74E+00 4.82E+00 6.88E+00 5.05E+00 6.27E+00
4096 3.60E+00 3.34E+00 3.36E+00 6.33E+00 3.54E+00 5.89E+00

Table 9: Results onMcKernel (measured in 2021). Alg. 3i and
4i used asynchronous progress threads while others did not
use. From 128 to 4,096 nodes.

Alg.1 [sec] Alg.2 [sec] Alg.3 [sec] Alg.3i [sec] Alg.4 [sec] Alg.4i [sec]
128 1.38E+01 1.36E+01 1.40E+01 1.40E+01 1.40E+01 1.37E+01
256 9.01E+00 8.81E+00 9.10E+00 9.32E+00 9.20E+00 8.95E+00
512 5.96E+00 5.77E+00 5.96E+00 6.24E+00 5.99E+00 5.85E+00
1024 4.45E+00 4.29E+00 4.44E+00 4.78E+00 4.52E+00 4.43E+00
2048 3.91E+00 3.68E+00 3.66E+00 4.00E+00 3.82E+00 4.13E+00
4096 3.56E+00 3.16E+00 3.14E+00 3.99E+00 3.36E+00 3.99E+00
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科学技術計算Ⅱ／コンピュータ科学特別講義Ⅱ／ハイブリッ

ド分散並列コンピューティング：「並列有限要素法入門」（オン

ライン） 

中 島 研 吾 

東京大学情報基盤センター 

 

本稿では，2021 年度冬学期に実施した，科学技術計算 II（大学院情報理工学系研究科数理情

報学専攻）／コンピュータ科学アライアンス特別講義 II（同 コンピュータ科学専攻）／ハイブ

リッド分散並列コンピューティング（大学院工学系研究科電気系工学専攻）「並列有限要素法入

門」1について紹介する。「新型コロナウイルス感染症」のため，前年度に引き続き，全ての講

義を Zoom によるオンラインで実施した。 

2014 年度までは，夏学期，冬学期に，科学技術計算 I・II／コンピュータ科学特別講義 I・II

「科学技術計算プログラミング（有限要素法）」2を実施してきた。偏微分方程式の数値解法と

して，様々な科学技術分野のシミュレーションに使用されている有限要素法（Finite-Element 

Method，FEM）について，背景となる基礎的な理論から，実用的なプログラムの作成法まで，

連立一次方程式解法などの周辺技術も含めて講義を実施し，プログラミングの実習を実施して

きた。題材としては一次元及び三次元弾性静力学を扱い，プログラミング言語としては C 言語

を使用していた。夏学期（I）と冬学期（II）に分けて，夏学期は有限要素法の理論とプログラ

ミングの基礎，冬学期はその並列化についての講義・実習を行い，冬学期は東大情報基盤セン

ターのスーパーコンピュータを使った実習を実施してきた。2011 年度までは T2K 東大を使用

していたが，2012 年度からは Fujitsu PRIMEHPC FX10（Oakleaf-FX，2012 年 4 月運用開始），

2016 年度からは「データ解析・シミュレーション融合スーパーコンピュータシステム

（Reedbush）3」のうち，汎用 CPU（Intel Broadwell/EP）のみから構成される Reedbush-U（2016

年 7 月運用開始）を使用してプログラミング実習を実施してきた。更に，2019 年度冬学期から

は，「大規模超並列スーパーコンピュータシステム（Oakbridge-CX，OBCX）4」を使用してい

る。OBCX は 2019 年 7 月に運用を開始し，各々2 基の Intel Xeon Platinum 8280 から構成される

計算ノードを 1,368 ノード搭載している。 

2014 年度までの講義では，冬学期（Ⅱ）の履修は夏学期（Ⅰ）の履修を前提としていたが，

昨今の大学の国際化に伴い，10 月に入学する留学生が増加しており，そのような条件を満たさ

ない履修者が増えてきた。そこで 2015 年度からは，方針を変更し，両者をある程度独立した科

目として履修できるよう： 

 

 夏学期（Ⅰ）：計算ノード内のマルチスレッド並列化に関する内容5 

 冬学期（Ⅱ）：分散並列環境における並列化に関する内容 

 
1 http://nkl.cc.u-tokyo.ac.jp/21w/ 
2 http://nkl.cc.u-tokyo.ac.jp/14s/, http://nkl.cc.u-tokyo.ac.jp/14w/ 
3 https://www.cc.u-tokyo.ac.jp/supercomputer/reedbush/service/ 
4 https://www.cc.u-tokyo.ac.jp/supercomputer/obcx/service/ 
5 http://nkl.cc.u-tokyo.ac.jp/21s/ 
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のように実施することとした。留学生の受講，国際化に配慮して英語版教材のみを提供すると

ともに，2017年度からは英語で講義を実施している。 

表 1 に講義日程と内容を示す。上記のように，様々な分野で広く利用されている有限要素法

を題材とし，一次元・三次元定常熱伝導方程式を扱った。一次元・三次元有限要素法，MPI

（Message Passing Interface）による並列プログラミング，並列要素法の順番で講義・演習を実

施した。また，ハイブリッド並列プログラミングモデルの重要性を考慮して，MPI＋OpenMP

ハイブリッド並列プログラミングに関する講義・演習を実施した。MPI による並列有限要素法

のプログラムの各プロセスに OpenMP を適用して並列化を実施した。 

登録者は35名（うち17名が留学生），オンラインということもあり常時出席者は25名程度，

単位を取得したのは 19 名（留学生 11 名）であった。2020 年度は登録者 36 名，単位取得者

12名であったのに比べると，単位取得者の割合は増加している。 

 

表 1：講義日程，内容 

 Date Time Title

1 Oct.06(W) 0830-1015 Introduction, Introduction to FEM (1/2)

2 Oct.13(W) 0830-1015 Introduction to FEM (2/2), 1D/3D FEM (1/4)

3 Oct.20(W) 0830-1015 1D/3D FEM (2/4)

4 Oct.27(W) 0830-1015 1D/3D FEM (3/4)

5 Nov.03 (W) 0900-1015 1D/3D FEM (4/4)

6 Nov.10 (W) 0830-1015 Introduction to Parallel FEM, Login to OBCX, MPI (1/5)

7 Nov.17 (W) 0830-1015 MPI (2/5)

8 Nov.24 (W) 0830-1015 MPI (3/5)

9 Dec.01 (W) 0830-1015 Report S1, MPI (4/5)

10 Dec.08 (W) 0830-1015 MPI (5/5)

11 Dec.15 (W) 0830-1015 Report S2, Parallel FEM (1/4)

12 Dec.22 (W) 0830-1015 Parallel FEM (2/4)

13 Jan.05 (W) 0830-1015 Parallel FEM (3/4)

Jan.12 (W) (No Class)

14 Jan.17 (M) 0830-1015 Parallel FEM (4/4), Hybrid OpenMP/MPI (2/3)

15 Jan.19 (W) 0830-1015 Hybrid OpenMP/MPI (2/3)

16 Jan.26 (W) 0830-1015 Hybrid OpenMP/MPI (3/3)
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教育活動報告： 計算地

震工学

市村 強 ・ 藤田 航平

東京大学 地震研究所

本稿では、 年度 セメスターに実施した、 計

算地震工学 （工学系研究科・社会基盤学専攻大学院生、工学部・社会基盤学科学部 年生対象、

月・木 限 オンライン講義、英語で実施）について紹介する。本講義では、地震工学分野にお

ける数値計算に焦点を当てた数値解析の基礎的な知識の習得を目的に、数値関数展開（有限差分

法・有限要素法）、時間積分、数値積分、線形方程式の求解手法、及び、高性能計算 に関

する座学・演習を行った（表１参照）。本講義は例年、座学部分は工学部 号館、実習部分は情

報基盤センターの大演習室においてそれぞれ対面で行い、実習における計算機環境として教育用

計算機システム を用いてきたが、本年度においては昨年度に引き続き座学・実習ともにオ

ンライン で行い、実習における計算機環境として情報基盤センターの を教

育利用させて頂いた。評価は例年通りレポートの評点で行った。対面の演習において学生の画面

を見つつ個別の議論が可能であった状況を再現できるよう、オンライン演習においては の

ブレイクアウトセッションを活用し、また、講義時間外の質問受付時間 を数回設定するな

ど、個々の学生の理解に応じた個別の議論ができる体制を取った。数値計算・高性能計算に馴染

みのない受講生でも自宅にいながら数値計算・高性能計算に少しでも興味を持ってもらえる機会

を提供したと考えられ、将来のこの分野の人材育成につながると期待される。

表 講義日程

回数 日付 形式 内容

座学 導入

座学 有限差分法・数値解の収束性

座学 次元有限要素法、動的・静的問題

実習 実習環境説明

座学 時間積分・クーラン条件

座学 吸収境界条件・ 次元有限要素法・ドロネー分割

座学 数値積分、共役勾配法、前処理

実習 レポート 次元有限要素法

実習 レポート 次元有限要素法

実習 レポート 次元有限要素法・ドロネー分割

実習 レポート 演習

実習 レポート 次元動的有限要素法・吸収境界条件 うち、 次元動的有限要素法

実習 レポート 次元動的有限要素法・吸収境界条件 うち、吸収境界条件
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OpenMP によるマルチコア・メニィコア並列プログラミング入門

（Wisteria/BDEC-01（Odyssey，A64FX 搭載））（オンライン） 

中 島 研 吾 

東京大学情報基盤センター 

 

本稿では，2022 年 3 月 9 日（水）にオンライン開催した第 173 回お試しアカウント付き並列

プログラミング講習会「OpenMP によるマルチコア・メニィコア並列プログラミング入門

（Wisteria/BDEC-01（Odyssey，A64FX 搭載））1」（共催：東京大学情報基盤センター、PC クラ

スタコンソーシアム（実用アプリケーション部会・HPC オープンソースソフトウェア普及部

会））について紹介する。 

東京大学情報基盤センター（以下，本センター）では 2007 年からスーパーコンピュータを使

用した「お試しアカウント付き並列プログラミング講習会」を開催しているが，新型コロナウ

イルス感染症対策のため，2020 年 4 月からは全ての講習会を Zoom 使用による「オンライン」

講習会として実施している。「OpenMP によるマルチコア・メニィコア並列プログラミング入門」 

は，オンラインとなってから，第 131 回（2020 年 4 月 27 日），第 143 回（2020 年 11 月 2 日），

第 151 回（2021 年 4 月 21 日）と 3 回，Oakbridge-CX（OBCX）2を使用して実施してきた。2019

年度までは 2 日にわけて実施していたものを，2020 年度からは 1 日にまとめて実施している。 

近年マイクロプロセッサのマルチコア化が進み，様々なプログラミングモデルが提案されて

いる。中でも OpenMP は指示行（ディレクティヴ）を挿入するだけで手軽に「並列化」ができ

るため，広く使用されており，様々な解説書も出版されている。メモリへの書き込みと参照が

同時に起こるような「データ依存性（data dependency）」が生じる場合に並列化を実施するには，

適切なデータの並べ替えを施す必要があるが，このような対策は OpenMP 向けの解説書でも詳

しく取り上げられることは余り無い。第 151 回以前の講習会では，「有限体積法から導かれる疎

行列を対象とした ICCG 法」を題材として，科学技術計算のためのマルチコアプログラミング

において重要なデータ配置，reordering などのアルゴリズムについての講義，スパコンを使用し

た実習を実施した。内容は筆者が本学大学院工学系研究科・情報理工学系研究科の講義として

実施している「計算科学アライアンス特別講義Ⅰ」，「科学技術計算Ⅰ」，「スレッド並列コンピ

ューティング」の内容に準拠している3。本来であれば 105 分×10 回程度の講義の内容を 1 日

（正味 7.5 時間（450 分）程度）に圧縮しての内容となっているため，アンケートでも「1 日に

詰め込む内容としては項目が多すぎる」が散見され，第 151 回のアンケートでは満足度が 3.73

（満点 5.00）と比較的低い値となった。 

2021 年度からは，2021 年 5 月 14 日に運用を開始した Wisteria/BDEC-01（Odyssey）4導入に

合わせて内容を一新し，データ依存性に関連した内容を完全に削除したカリキュラムを策定し

た。大体 105 分の講義にして 4 回程度の内容であり，1 日，450 分程度で実施するには手頃な量

 
1 https://www.cc.u-tokyo.ac.jp/events/lectures/173/ 
2 https://www.cc.u-tokyo.ac.jp/supercomputer/obcx/service/ 
3 http://nkl.cc.u-tokyo.ac.jp/20s/ 
4 https://www.cc.u-tokyo.ac.jp/supercomputer/wisteria/service/ 
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本稿では，2022 年 3 月 9 日（水）にオンライン開催した第 173 回お試しアカウント付き並列

プログラミング講習会「OpenMP によるマルチコア・メニィコア並列プログラミング入門

（Wisteria/BDEC-01（Odyssey，A64FX 搭載））1」（共催：東京大学情報基盤センター、PC クラ

スタコンソーシアム（実用アプリケーション部会・HPC オープンソースソフトウェア普及部

会））について紹介する。 

東京大学情報基盤センター（以下，本センター）では 2007 年からスーパーコンピュータを使

用した「お試しアカウント付き並列プログラミング講習会」を開催しているが，新型コロナウ

イルス感染症対策のため，2020 年 4 月からは全ての講習会を Zoom 使用による「オンライン」

講習会として実施している。「OpenMP によるマルチコア・メニィコア並列プログラミング入門」 

は，オンラインとなってから，第 131 回（2020 年 4 月 27 日），第 143 回（2020 年 11 月 2 日），

第 151 回（2021 年 4 月 21 日）と 3 回，Oakbridge-CX（OBCX）2を使用して実施してきた。2019

年度までは 2 日にわけて実施していたものを，2020 年度からは 1 日にまとめて実施している。 

近年マイクロプロセッサのマルチコア化が進み，様々なプログラミングモデルが提案されて

いる。中でも OpenMP は指示行（ディレクティヴ）を挿入するだけで手軽に「並列化」ができ

るため，広く使用されており，様々な解説書も出版されている。メモリへの書き込みと参照が

同時に起こるような「データ依存性（data dependency）」が生じる場合に並列化を実施するには，

適切なデータの並べ替えを施す必要があるが，このような対策は OpenMP 向けの解説書でも詳

しく取り上げられることは余り無い。第 151 回以前の講習会では，「有限体積法から導かれる疎

行列を対象とした ICCG 法」を題材として，科学技術計算のためのマルチコアプログラミング

において重要なデータ配置，reordering などのアルゴリズムについての講義，スパコンを使用し

た実習を実施した。内容は筆者が本学大学院工学系研究科・情報理工学系研究科の講義として

実施している「計算科学アライアンス特別講義Ⅰ」，「科学技術計算Ⅰ」，「スレッド並列コンピ

ューティング」の内容に準拠している3。本来であれば 105 分×10 回程度の講義の内容を 1 日

（正味 7.5 時間（450 分）程度）に圧縮しての内容となっているため，アンケートでも「1 日に

詰め込む内容としては項目が多すぎる」が散見され，第 151 回のアンケートでは満足度が 3.73

（満点 5.00）と比較的低い値となった。 

2021 年度からは，2021 年 5 月 14 日に運用を開始した Wisteria/BDEC-01（Odyssey）4導入に

合わせて内容を一新し，データ依存性に関連した内容を完全に削除したカリキュラムを策定し

た。大体 105 分の講義にして 4 回程度の内容であり，1 日，450 分程度で実施するには手頃な量

 
1 https://www.cc.u-tokyo.ac.jp/events/lectures/173/ 
2 https://www.cc.u-tokyo.ac.jp/supercomputer/obcx/service/ 
3 http://nkl.cc.u-tokyo.ac.jp/20s/ 
4 https://www.cc.u-tokyo.ac.jp/supercomputer/wisteria/service/ 

であった。また，Wisteria/BDEC-01（Odyssey）に搭載されている A64FX についても詳細な解

説を実施した。内容もやや簡単になったため，満足度も高めとなったことから，今回もこの路

線を踏襲した。 

運用開始から 1 年近くが経過し，5 月の時点では性能にやや問題があった C コンパイラの性

能等も改善された。また性能評価のための詳細プロファイラの使用法など新たな項目を追加す

るなど，内容としては前回と比較して充実したものとなった。 

合計 14 名の参加申込みがあり，受講者は 10 名（大学・研究機関教職員：2，大学院生：2，

学部生：4，企業：1）であった。アンケート結果（回収 9 名）について表 2 に示す。平均満足

度は 4.44 と高めであった。 

 

表 1 本講習会の概要 

09：00-11：00 有限体積法 

11：00-12：30 OpenMP 入門 

13：30-16：00 オーダリング 

16：00-17：30 OpenMP 並列化 

17：30-18：00 質疑 

 

表 2 アンケート集計結果 

 評点 1 2 3 4 5 

（a）講習会時間 短い⇔長い  2 4 3  

（b）講習会講義内容（プレゼン） 簡単⇔難   7 2  

（c）配布資料内容 簡単⇔難   8 1  

（d）サンプルプログラム内容 簡単⇔難   7 2  

（e）満足度（平均 4.44） 不満⇔満足    5 4 

 

講義内容の詳細については，ウェブページから資料及び録画ビデオをダウンロードできるの

でそちらを参照いただきたい（https://www.cc.u-tokyo.ac.jp/events/lectures/173/）。また，

従来実施していたデータ依存性を含むケースについては，3 日にわけてプログラムを再編成し，

10 月以降に実施する予定である。 
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一日速習：有限要素法プログラミング徹底入門（オンライン） 

中 島 研 吾 
東京大学情報基盤センター 

 
本稿では，2022 年 4 月 14 日（木）にオンライン開催した第 174 回お試しアカウント付き並列

プログラミング講習会「一日速習：有限要素法プログラミング徹底入門1」（共催：東京大学情報
基盤センター、PC クラスタコンソーシアム（実用アプリケーション部会・HPCオープンソース
ソフトウェア普及部会））について紹介する。 

有限要素法（Finite Element Method，FEM）は偏微分方程式の数値解法として，様々な科学技術
計算に使用されている。基礎的な研究開発の他，NASTRAN に代表される有限要素法による商用
コードも既に半世紀近く産業利用も含む様々な分野で設計・安全評価などに使用されている。有
限要素法は要素単位のローカルな演算から構成されているところから，並列化が比較的容易であ
ることが知られている。 

本センターでは，本センターのスーパーコンピュータの利用促進と並列プログラミング技術の
普及を目的として，様々な並列有限要素法の講習会2

 を実施してきた。 

有限要素法の理論，手法は大学教養程度の数学，物理の知識があれば充分に理解できるもので
あるが，並列化を実施するためには，単に個々の事項の理解に留まらず，数学的背景，数値アル
ゴリズムとプログラミングを結びつけて理解している必要がある。有限要素法そのものと並列化
を 1 日で全て解説するのは，スケジュール的にも困難で，細かいところは省略せざるを得ないた
め，受講者にとっても消化不良となる傾向があった。 

本センターでは，2020年 6 月 12 日に第 134 回講習会3で，初めての試みとして，並列化には立
ち入らず，スパコンを使用したハンズオンも実施せず，有限要素法を構成する基礎的な理論，数
値アルゴリズムとその実装に主眼を置いた講習会を 1 日で実施したところ，比較的好評であり需
要が高いことも確認できた。その後，2020 年 11 月 10 日，2021 年 12 月 21 日に同様の内容で
第 145 回 ・第4

171 回 講習会を実施し，今回はそれらのフィードバックから得られた知見も踏ま5

え，更に改良した詳細な教材を提供した。 

 本講義の内容（表 1）は 2021 年度冬学期に講義として実施した，科学技術計算 II（大学院情報
理工学系研究科数理情報学専攻）／コンピュータ科学アライアンス特別講義 II（同 コンピュー
タ科学専攻）／ハイブリッド分散並列コンピューティング（大学院工学系研究科電気系工学専攻）
「並列有限要素法入門」6

 の導入部と同じ内容を日本語で実施したものであり，最初の「有限要
素法入門7」については，時間の都合もあり，受講者に教材を予習してもらい，当日は簡単な説明
に留めた。 

 
1

 https://www.cc.u-tokyo.ac.jp/events/lectures/174/ 

2

 https://www.cc.u-tokyo.ac.jp/events/lectures/116 

3

 https://www.cc.u-tokyo.ac.jp/events/lectures/134/ 

4

 https://www.cc.u-tokyo.ac.jp/events/lectures/145/ 

5

 https://www.cc.u-tokyo.ac.jp/events/lectures/171/ 

6

 http://nkl.cc.u-tokyo.ac.jp/21w 
7

 http://nkl.cc.u-tokyo.ac.jp/FEM/01-FEMintro.pdf 
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今回は，前述のようにスパコンは利用せず，各自の PC に一次元・三次元有限要素法プログラ
ム（Fortran・C）をダウンロードしてもらい，数学的・理論的な背景から，実問題（定常熱伝導）
まで，実習も交え，大規模連立一次方程式の反復解法（前処理付き共役勾配法）も含めて解説し
た。詳細はホームページ（https://www.cc.u-tokyo.ac.jp/events/lectures/174/）を参照されたい。
当日利用した資料，サンプルプログラムの他，録画したビデオを見ることもできる。 

 

表 1 本講習会の概要 

09：00-09：45 有限要素法入門 

09：45-12：30 一次元有限要素法 

13：30-16：00 三次元有限要素法  
16：00-17：00 並列有限要素法への道  
17：00-17：15 討論・質疑等 

 

事前登録者は 11 名，出席者は 7 名（学生：2 名，大学・研究機関：3 名，企業：2 名）となっ
た。講習会終了後にアンケートを実施した（回収本数：4）。全体的な満足度の平均値は 5 点満点
で 4.75 となった。オンライン講習会も大分定着してきており，気軽に参加できるということで
概して好評である。当日は，学内ネットワークのトラブルで 10 分ほどの中断を余儀なくされる
時間帯があったが，急遽スマートフォンによるテザリングに切り替えた。受講者の皆さんにご迷
惑をおかけしたこと，この場を借りてお詫び申しあげる次第である。 

アンケートの自由記述欄のコメントを以下に示す： 

 

 丁寧に説明いただきありがとうございます。有限要素法の並列計算の講習会にも日程の都合
がつけば出てみたいと思います。 

 今後もオンラインで開催していただけると参加しやすいです。 

 サンプルプログラムの説明を詳細にしていただいて，FEM の理論とプログラムの対応が理
解しやすかった。 
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第 175 回お試しアカウント付き並列プログラミング講習会 

「スーパーコンピュータ超入門」 

芝   隼 人 

東京大学情報基盤センター 

  

 2022年 4月 22月に、第 175回お試しアカウント付き並列プログラミング講習会「スーパーコ

ンピューター超入門」（共催：東京大学情報基盤センター、PCクラスタコンソーシアム（実用ア

プリケーション部会・HPCオープンソースソフトウェア普及部会））を開催したので、本稿にて

その実施報告を行う。 

  東京大学情報基盤センターにおいて「超入門」と題した講習会は、2020 年 9 月 18 日（第 138

回）以来３回にわたっておよそ半年おきに実施しており、いずれも好評を博している。以前より

Linuxの簡単な操作・ログインなどの事柄から始めてスーパーコンピュータを用いるための基本

を学ぶ講義及び実習を行ってきたが、今回は内容について少し見直して、機械学習をスーパーコ

ンピュータで行うためのチュートリアルを追加した。アジェンダは次の通りであるが、後半の「よ

り進んだ利用に向けて」は、今回は時間の不足で結果として取り扱うことができなかった。 

 

    13:00 – 14:00 ガイダンス・初めてのログイン（講義・実習） 

    14:15 – 15:45 サンプルプログラムによる並列計算超入門（講義・実習） 

    16:00 – 17:00 スパコンにおける機械学習実行超入門（講義・実習） 

より進んだ利用に向けて（講義） 

 

申込受付時にいずれの言語を使用するかのアンケートを行っているが、今回参加申込のあった

22 名での内訳は次の通りとなった。 

   ・FORTRAN  8 名 

   ・C/C++   4 名 

   ・Python   10 名 

通常通り、地球惑星科学や機械系、物理学など、科学技術計算分野への従来的なスパコン利用分

野からの参加が多かったようである。一部の参加者は、これら分野での研究活動を行う中で機械

学習などへの応用を考えていると見られ、このことが、Python の選択者の多さに現れていると見

受けられる。 

 今回は、事前に日本語が得手でない、という参加者２名から個別に問い合わせをいただいた。

今回は既に日本語での講習会の開設をアナウンスしていたため、講義については日本語で行うこ

とを伝えた上で、ページ数を揃えた英語版の同内容の資料を用意しお渡しすることで対応した。

演習に際しては日本語でのやりとりのほか、必要に応じて英語による説明を挟む形とした。 

次の表１には、受講者からのアンケートの結果の集計を示す。当日の出席者数は 19 名であっ

たが、当日参加者のうち 17 名から回答をいただくことができた。 
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表１ アンケート集計結果 

 評点 1 2 3 4 5 

(a) 講習会時間 短い⇔長い 1  15 1  

(b) 講習会講義内容 簡単⇔難 6 5 6   

(c) 配布資料内容 簡単⇔難 8 2 7   

(d) サンプルプログラム内容 簡単⇔難 8 2 7   

(e) 参加した満足度 不満⇔満足 1  3 2 11 

 

 同じシリーズの以前 3 回におけるアンケート結果と異なる傾向として、(b)(c)(d)の項目につ

いて内容が「簡単である」という側に回答が偏っている。かなりの割合の参加者は、本講習会の

うち、スパコンでの機械学習実行についてのチュートリアルが追加されたことをきっかけに申し

込んでおり、結果として以前の回と異なる層の参加者があったようである。今回のような参加者

の構成であれば、Linux におけるコマンドの使用、公開鍵認証などの項目については不要であっ

たかもしれない。 

 

アンケートの自由記述欄には次のような意見が寄せられた。 

 

・ 機械学習のチュートリアルまであったのは有難かった。 

・ とても分かりやすく、自身の教育活動にも役に立ちそうです。 

・ 今後、有限要素法や線形計算の並列化についての講習が開催されれば参加したい。 

・ Oakbridge-CX にインストールされている Quantum Espresso の使用を検討しているので、

ジョブ投入の仕方の説明が利用支援ポータルにあるとありがたい。 

・ スパコン初心者の私が知りたい内容で、解説もとても理解しやすかったです。講習中だ

けでなく講習後にも質問時間をいただき、疑問についても自身の経験をふまえて親身に

教えていただきました。 

・ 複数のプログラム言語を使っていて煩雑になっていた。 

 

また、Zoom によるオンライン開催については次のような感想が寄せられた。 

 

・ リアルタイムで演習を交えながら、スパコンに関する講義を受ける事ができました。 

・ オンラインなので参加しやすい。 

・ リアルタイムで演習を交えながら、スパコンに関する講義を受ける事ができました 

・ 移動時間が不要、旅費が不要で大変ありがたい（地方からの参加です）。大型ディスプレ

イで作業ができてやりやすい。 

・ Lecturer kindly took the time to answer questions and helped in English as well. Also, the slides 

translated into English were very helpful. 

・ ターミナル上のエラーを zoom の画面共有ですぐに確認して解決していただくことがで

きて良かった。 
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 今回は参加者による熱心な質問が随時行われたこと、また英語の説明を並行して行う箇所があ

ったことなどにより、やや時間が押してしまった。担当者自身の講義能力は、経験の蓄積により

前回までより部分的に改善したものの、最後のほうがやや駆け足となってしまった。説明がわか

りにくくなるとともに不正確な言い回しが目立つ結果となり、担当者として少し反省を感じてい

る。 

当日の講習会は、前回に引き続きビデオ収録を行い、YouTube上での公開を行った。講義資料

および実習資料と併せて、当センターの第 175 回講習会ホームページ（ https://www.cc.u-

tokyo.ac.jp/events/lectures/175/ ）からアクセスすることが可能である。特に第 3 部の講義はスパコ

ン上での機械学習の環境構築および実行についての説明という点で価値あるものになったと考

えている。今後に向けた改善点や要望などをお寄せいただければ幸いである。 

 次回の同種の講習会は、9〜10 月に実施する予定である。今回の反省内容を踏まえて時間割と

内容を再検討したい。今回まで 4 回にわたって、PuTTY かターミナル系か、いずれかを選択し

てもらっていたが、前者の利用者が減少の傾向にあるようである。これは、Windows 10 以降でコ

マンドプロンプトから容易に OpenSSH が利用可能とな機能が実装されたことが関係していると

思われる。この理由から、次回以降 PuTTY のサポートは廃止することにしたいと思う。また、

センター利用者についても外国から新たに来られる方々など背景が多様化していることを踏ま

えて、次回の当該講習会は英語で試行する予定である。内容的には、前回までを踏まえたものと

する予定であり、もちろん日本語を通常使われる方々の受講も歓迎したい。 
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