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数値シミュレーション

● 数値シミュレーション：計算機中で対象とする系を数値的に表現し模擬実験
○ 理論、実験に続く第三の科学と呼ばれたりする。

● 実験の代わり
○ 時間短縮、コスト削減

○ 飛行機、自動車、創薬、防災など

○ 実験ができない現象の研究

○ e.g. 天体現象: 銀河形成、星形成、超新星爆発など

● 数値シミュレーション手法は大きく二つに分けられる
○ メッシュ法

○ 粒子法



メッシュ法

対象とする系を格子状に切り、物理量を各格子に持たせることで離散化し、各格子に発

展方程式を適用する事でシミュレーションする。



粒子法

対象とする系を相互作用を及ぼしあう粒子の集団として
表現する。

● 分布関数から粒子をサンプリングし離散化を行う。
● 天文や分子動力学では星1つや分子1つを1粒子と

して扱う事もある
1. 各粒子が他の粒子から受ける力を計算

● 遠距離力(e.g. 重力): 全粒子から力を受ける
● 近距離力(e.g. 分子間力): 近傍の粒子のみか

ら力を受ける。
2. 各粒子の受ける力を数値積分し、Δt後の粒子の位

置と速度を求める
3. 1に戻る



粒子法

粒子が自動的に集まり系を表現するため、物体の衝突や破壊、形が大きく変わる系、密度コントラストの高い系
等のシミュレーションに強い。

科学、工学の幅広い分野で使われている。

重力N体、MD、個別要素法、SPH、MPS、メッシュフリー法等。

コールドコラプス (重力N体シミュレーション ) ダムブレイク(メッシュフリー法 )



木構造を用いた粒子法

○ 一般に粒子法の計算量は大きい。

○ 重力やクーロン力等の遠距離力では、粒子がその他全ての粒子と相互作用するので相互作用の

計算量はO(N2)
○ 分子間力等の実行的に相互作用の到達距離が短い場合も粒子同士の距離を計算する必要があ

るのでO(N2)
● 粒子の位置を木構造を用いて管理することで効率的に計算



ツリー構造の構築

ある領域に粒子が存在し、この領域を囲む箱を考える。

箱の中の粒子数がある数以下(ここでは1個)になるまで箱を分割していく。

ツリーノード：箱の座標や粒子数、多重極
モーメント等、箱の中の粒子から作られる
物理量をもたせる。

粒子



ツリー構造の構築

2次元なので4分木を使う。(3次元なら8分木)



ツリー構造の構築



ツリー構造の構築

ツリー構造構築後に、各粒子の持つ物
理量からボトムアップで各ノードが持つ
べき物理量や位置座標を計算する。



長距離力の計算

● ツリーをたどり、ツリーセルが力を計算したい粒子から十分遠ければ、そのセル内に入って
いる粒子の多重極モーメントを使って相互作用を計算。近ければ更に深く探索する。
[Barnes-Hut Tree code (1986)]

○ 十分遠いかどうかの判定は、ツリーセルの見込み角を使う。
 R > l/θ  (R：セルと粒子の距離、 l:セルの長さ、 θ:見込み角)

赤い粒子への力を計算
● 近傍の粒子からの力は直接計算
● 遠くの粒子からの力はセルの多

重極モーメントを使う

相互作用の計算量はO(Nlog(N))



短距離力の計算

ツリーをたどり、ツリーセルが力を計算したい粒子から十分遠ければ、ツリーをたどるのをやめる。近けれ
ば更に深く探索する。

赤い粒子への力を計算
● 近傍の粒子のみから力を計算

相互作用の計算量はO(NNngh)



Barnesの方法(Barnes 1991)

複数の粒子に対してツリーを辿り相互作用を計算する。

ツリーを辿る回数が減る。

近傍の粒子が同じ粒子から相互作用を受けるので、並列化が可能

ツリーを辿る回数は減るが、相互作用の計算量自体は
増えるので、計算機に依存した最適な（まとめる）粒子
数が存在。
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FDPSとは

Framework for Developing Particle Simulatorsの略

並列粒子シミュレーションコード開発のためのフレームワーク



並列粒子シミュレーションの必要性

● CPUの動作周波数は2000年前半に頭打ち。大規模な粒子シミュレーションを行う

ためには並列化が必須
○ プロセス並列、スレッド並列、 SIMD化

動作周波数 [MHz]
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大規模並列粒子シミュレーション

● 大規模並列粒子シミュレーションコードの開発は容易ではない。
○ 多くの研究者がプログラムの開発に多くの時間を取られてしまい、本来行うべき研究の時間が少な

くなってしまう。

○ プログラム開発を得意としない研究者がシミュレーションを諦めてしまう。

● 様々な粒子法を用いたアプリケーションが存在する。
○ e.g. 天文学では   GreeM, GAGET, pkdGrav, etc…

工学分野では  Lex-ADV, EMPS, etc…
○ これらは特定の問題に特化しており、他の問題へ応用する事は難しい。

○ 新しいアルゴリズム等の導入が困難。

● 粒子法の並列化アルゴリズムはあまり問題に依存しない。

並列化アルゴリズムを一般化し、粒子法コード開発を支援するフレームワークの開

発は可能か？



並列化粒子法コード開発を支援するフレームワーク？

● 実現したい機能
○ ユーザは並列化やツリー構造による粒子管理など、プログラム開発を困難にしている部分を意識

する必要がない

○ ユーザーが自ら相互作用関数を定義することで、任意の 2粒子間相互作用を扱うことができる

● 実現する方法
○ 粒子法コードのアルゴリズムを抽象化して考える。

粒子データ

相互作用関数

物理量をその時間微分
に変換する関数



抽象化された粒子法並列化アルゴリズム

1. 計算領域の分割
○ 粒子の位置情報のみ必要。

2. 計算領域に合わせた粒子交換
○ 粒子の位置情報のみ必要。

3. ツリー構造を用いた粒子の管理とツリーを用いた相

互作用リスト作成
○ 粒子の位置情報が必要。遠距離力の場合は質量や電荷等

も必要。

○ 力の種類(遠or近距離力)が必要。



抽象化された粒子法並列化アルゴリズム

1. 計算領域の分割
○ 粒子の位置情報のみ必要。

2. 計算領域に合わせた粒子交換
○ 粒子の位置情報のみ必要。

3. ツリー構造を用いた粒子の管理とツリーを用いた相

互作用リスト作成
○ 粒子の位置情報が必要。遠距離力の場合は質量や電荷等

も必要。

○ 力の種類(遠or近距離力)が必要。

一つの領域を一つの計算ノードが担当



抽象化された粒子法並列化アルゴリズム

1. 計算領域の分割
○ 粒子の位置情報のみ必要。

2. 計算領域に合わせた粒子交換
○ 粒子の位置情報のみ必要。

3. ツリー構造を用いた粒子の管理とツリーを用いた相

互作用リスト作成
○ 粒子の位置情報が必要。遠距離力の場合は質量や電荷等

も必要。

○ 力の種類(遠or近距離力)が必要。

近傍のノードと粒子を交換



抽象化された粒子法並列化アルゴリズム

1. 計算領域の分割
○ 粒子の位置情報のみ必要。

2. 計算領域に合わせた粒子交換
○ 粒子の位置情報のみ必要。

3. ツリー構造を用いた粒子の管理とツリーを用いた相

互作用リスト作成
○ 粒子の位置情報が必要。遠距離力の場合は質量や電荷等

も必要。

○ 力の種類(遠or近距離力)が必要。

粒子の位置情報と相互作用の種類が分かれば粒子法の並列化の一般化は可能。
Framework for Developing Particle Simulators(FDPS)を開発。



FDPSのデザインコンセプト

● FDPS開発の基本的なアイディア (最終目標)

アプリケーションプログラマが効率の良い粒子シミュ
レーションコードを短時間で開発できるようにする。

● 内部実装の言語はC++

高い自由度と高い性能を両立させるために FDPSは
C++のテンプレートライブラリになっている。

ユーザーは相互作用関数と粒子データを定義し、
FDPSのAPIを使ってプログラムの開発を行う。

● 並列化
○ 分散メモリー環境:MPI
○ 共有メモリー環境:OpenMP
○ FDPS内部で使われている関数は並列化されており、ユーザーは

並列化を意識してコードを書く必要がない



FDPSを用いた粒子シミュレーションの流れ

1. 各プロセスから粒子をサンプルし，サンプルした粒子からマルチセクション法により計算領域分割を行う．

2. 各プロセスが担当する粒子が担当する領域内に収まるように，プロセス間で粒子の交換を行う．

3. 各プロセスが担当する粒子のみで木構造（ローカルツリー）を構築する．

4. 各プロセスが他のプロセスが相互作用計算を行うために必要な情報 (LET:Local Essentail Tree) を他の全てのプロセ

スへ送る．

5. 担当している粒子とLET を用いて木構造（グローバルツリー）を再び構築．

6. 木構造を用いて相互作用リストを作成し相互作用を計算．

7. 相互作用計算の結果を用いて粒子の物理量を更新する．

8. 1に戻る

手順1-6をFDPSは担当。

FDPSは手順1,2,3-6に対応したC++のクラスをもつ。

● DomainInfoクラス: 領域のデータを持ち、領域分割を行う。

● ParticleSystemクラス: 粒子のデータを持ち、粒子交換を行う。

● TreeForForceクラス: 相互作用の計算を行う。

ユーザーはこれらのクラスのインスタンスを作り、メンバ関数を呼び出すことでそれぞれの処理を行う



FDPSを使ったプログラム例

大規模並列N体コードが117行で書ける

FDPSのインストール(ヘッダーファイルのインク
ルード)

粒子クラスの定義

相互作用関数の定義

メインルーチン



プログラムの例（粒子データ定義）

● いくつかのメンバ関数は必須で関数名は
固定。

○ getPos(): 粒子座標を返す
○ getCharge(): 質量や電荷を返す
○ copyFromFP(): 粒子クラス間でのコピー
○ copyFromForce(): 相互作用の結果をコピー
○ clear(): 相互作用の結果を消去

● これらのメンバ関数を使ってFDPSは粒子
クラスにアクセスする。



プログラムの例（相互作用関数）

ニュートン重力の場合

関数内を2重ループで記述

相互作用を受ける粒子 (i粒子)のループ

相互作用を及ぼす粒子 (j粒子)のループ



プログラムの例(メイン関数)

● 領域分割、粒子交換、相互作用計算に関する
クラスのインスタンを作り、メンバ関数を呼び出
す。

● 明示的にMPI関数を呼んでいない。

FDPSの初期化

領域分割クラス

粒子情報クラス

相互作用クラス



性能(京コンピュータ)

重力N体型さんでは効率50%

SPHでは効率40%



発表構成

● 数値シミュレーション

● FDPS
○ FDPSの概要

○ FDPSの最近の機能

■ アクセラレータ対応

■ 多言語インターフェース



FDPSの開発史

2015年3月 Ver.1をリリース。

2016年1月 Ver.2をリリース。マルチウォーク法を実装。

2016年12月 Ver.3をリリース。Fortranインターフェースを追加。

2017年11月 Ver.4をリリース。相互作用リスト再利用機能を実装。

2018年11月 Ver.5をリリース。C言語インターフェースを追加。

2020年8月 Ver.6をリリース。最適化された相互作用カーネルを生成するコードジェネ

レータPIKGを追加。

2021年7月末 Ver.7をリリース予定。
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FDPS v1でアクセラレータを使った時の問題

● FDPS Ver.1ではアクセラレータの性能を十分に引
き出せない。

○ 一つの粒子グループに対する相互作用リストを構築し相互
作用を計算する。

■ 粒子グループの数が増えるとアクセラレータのカーネ
ル起動のオーバーヘッドが無視できなくなる。

● 相互作用リストを共有する粒子数は百程度。つま
り、100万粒子の計算では、1万回カーネル起動す
る必要がある。

■ アクセラレータには大量の演算器が搭載されているた
め、使われない演算器がある。

● 最新のGPUでは演算器は数千。



マルチウォーク法(Hamada+ 09)

● FDPS Ver.2 以降ではアクセラレータ向け
にマルチウォーク法を実装

○ 複数の粒子グループに対して複数の相互作用リ
ストを構築しそれらをまとめてアクセラレータで計
算する。

■ カーネル起動のオーバーヘッドは無視でき
る。

■ 一度のカーネル発行で大量の演算を行うた
め、全ての演算器を使うことが可能。



粒子への間接アドレス指定

●アクセラレータで相互作用を計算する簡単な方法は、相互作用計算の度に粒子の物
理情報をアクセラレータに送り計算。

○ しかし、同じ粒子が異なる相互作用リスト内にも存在する。大雑把に同じ粒子を 10回以上送る必要があ
る。

○ ホスト-アクセラレータ間の通信が問題になる。

●そこで、最初にすべてのローカルにある粒子(+LET+ツリーの多重極モーメント)をアク
セラレータに送ってしまい、相互作用計算時には相互作用リストとしてアクセラレータ上
の粒子のインデックスだけを送る。

○ e.g 重力の場合　16Byte->4Byte

○ SPHの場合 50Byte->4Byte



相互作用リストの再利用

● SPH等の流体計算やMDシミュレーション等では粒子が時間刻みあたりに移動する距
離が短い。

●同じ相互作用リストを複数時間刻みの間使い続けることができる。

● N体シミュレーションでも惑星形成や惑星系リングのシミュレーションでは粒子の相対
位置はほとんど変化しないので、リストの再利用が可能。



相互作用計算の手順

リスト構築ステップ
1. ローカルツリーを構築する。

2. LETを構築し交換する。この時LETと
その送信先を記憶する。

3. グローバルツリーを構築する。

4. 木構造を用いて相互作用リストを作
り、相互作用を計算。この時、相互作
用リストを記憶する。

5. 相互作用の結果を用いて粒子の物理
量を更新。

リスト再利用ステップ

1. ローカルツリーの物理量を更新す
る。

2. LETを交換する。

3. グローバルツリーの物理量を更新
する。

4. 記憶されている相互作用リストを用
いて相互作用を計算。

5. 相互作用の結果を用いて粒子の物
理量を更新。

ローカルツリー構築(O(N))、グローバルツリー構築(O(N))、LET構
築(O(PlogN))、相互作用リスト(O(N/<ni>logN))の構築を省くこと
ができる。



性能（シングルノード）

N=4Mのcold collapse シミュレーション。

計算機

● Xeon E5-2670 v3
○ 883Gflops (単精度)
○ 68GB/s

● Titan V
○ 13.8Tflops (単精度)
○ 883GB/s

● 転送
○ PCIe3 15.75GB/s

16ステップリストを使いまわすことで、CPU
のみの計算より8.5倍程度高速に動作

CPUのみ： 432Gflops(49%)
CPU+GPU: 3.7Tflops(27%) 粒子グループ内の平均粒子数

ス
テ
ッ
プ
当
た
り
の
計
算

時
間



性能モデル

●実測した計算時間をもとにパフォーマ
ンスモデルを構築。

○ Bhost: ホストのメモリバンド幅

○ Btransfer: 転送バンド幅

○ FGPU: アクセラレータの演算速度

○ BGPU: アクセラレータのメモリバンド幅

○ n:粒子数

○ <ni>:平均i粒子数

○ nlist:相互作用リスト長



性能モデル

●リファレンスモデル
○ アクセラレータ

■ 演算速度: 10Tflps
■ メモリバンド幅 : 500GB/s

○ ホスト

■ メモリバンド幅 : 100GB/s
○ 転送バンド幅 : 10GB/s

● 提案したアルゴリズムを用いる事で、計算速度は (ホスト、転
送)バンド幅によって律速されない。

○ バンド幅据え置きで、アクセラレータの性能が 10倍上が
ると、計算時間は1/4。

相対計算時間

相対ホストメモリバンド幅

相
対
転
送
バ
ン
ド
幅



性能モデル

並列の場合のパフォーマンスモデルも構築。

○ ネットワークは「京」と同じものを想定。ストロングスケーリングの性能

N=220で数千プロセス、N=240で106プロセスまでスケール。

N=230
N=240



性能

●惑星系リングシミュレーションでの弱スケーリン
グでの性能

○ N=107/proc

●計算機

○ Shoubu System-B (PEZY-SC2)

○ Gyoukou (PEZY-SC2)

○ TaihuLight (Snuway 26010)
■ PEXY-SC2: 5.6Tflops(単精度)、76.8GB/s
■ Sunway 26010 754Glops(倍精度)、34GB/s 

Shoubu System-B 1.01Pflops(35.5%) @ 512proc
Gyoukou 10.6Pflops(23.5%) @ 8192 proc
TaihuLight  47.9Pflops (40.0%) @ 160000 proc
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多言語インターフェースの開発動機

● スパコン利用者にはC言語やFortranユーザーも多い。

○ これらのユーザーがFDPSを利用するためには、C++を習得する必要がある。

○ 今までの、CやFortranの資産を生かせない。

● C/FortranからFDPSを使うには

○ FDPSのテンプレート関数をあらかじめ型を指定した C++の“普通”の関数に変換する必要がある。

○ FDPSでは粒子クラスに幾つかのメンバ関数を必要とするため、 C/Fortranの粒子構造体 /派生データ型
からC++のクラスを生成する必要がある。

これらに対応するC++コードをC/Fortranコードから自動生成するインターフェースを開
発。



インターフェースの仕組み

● ユーザーは構造体もしくは派生データ型
により粒子データを定義。

○ FDPSが必要とする情報をFDPS指示文を用い
て明示する。

● ユーザー定義の粒子データ構造から、
同等のC++のクラスを自動生成。

● FDPSのテンプレート引数を上記の粒子
データ型に置き換えたC++の関数群を
自動生成。

● C++の関数群をCから使うためのイン
ターフェスを生成。

● Fortranを使う場合は、Fortran用のイン
ターフェースを自動生成。



インターフェースの利用例（粒子構造体）

● FDPS指示文(//$fdpsで始まる文)を用いて、FDPSが必要とするメンバ関数(位置座標
を返す、データをコピーする等)を自動生成するための情報を与える。



インターフェースの利用例(メイン関数)

• メイン関数の名前はc_main
• 本当のメイン関数はC++で生成されており、
その中でc_mainを呼ぶ。

• ほぼ、C++のメイン関数と同じ。



多言語インターフェースを用いた時の性能

●多言語インターフェースを用いたプログラムとC++を用いたプログラムでの性能差はほ
とんどない。



まとめ

● 粒子シミュレーション
○ 効率のよい計算のために木構造が用いられる。

● FDPS
○ 数百行で並列粒子シミュレーションコードの開発が可能

○ 並列化効率は非常に高い。

○ アクセラレータにも対応

○ C言語、Fortranのインターフェースもある。

■ Cの関数を呼び出す事ができる言語なら、 FDPSを使うことができる

● FDPSはMITライセンスで公開中
○ https://github.com/FDPS/FDPS


