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電力制約下での性能最適化に向けた SCF 計算の電力特性解析 
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【はじめに】 近年の高性能大型計算機（スパコン）の性能向上は，トランジスタ集積度の向上に伴

う計算ノード性能の向上と，計算ノード数の増加によるシステム規模の増大によって支えられてき

た．しかしながら，2011 年に世界最高性能を達成した京コンピュータで約 13MW，2013 年現在

での世界最速スパコンである Tianhe-2 では約 18MW という大きな電力を消費している[1]．米国

DARPA ( Defense Advanced Research Projects Agency )の報告[2]では現実的に供給可能な

電力は 20MW とされており，より高性能なスパコン開発において「消費電力の増大」が深刻な問題

となっている．また最近では，各大学や研究機関への新たな大型計算機の導入において，金額や設置

場所ではなく，供給可能電力によって導入できる計算機の規模が制限される場合も出ており，消費電

力の問題は，世界最高性能スパコン開発だけでなく，より身近な一般の計算機センターにおいても大

きな関心事になりつつある． 

この様な状況の中で，現在我々は，電力バジェットこそがシステム導入，運用時に考慮すべき最重

要資源であるとの考えに基づいて，電力制約適応型システムに関する研究を進めている．通常は，シ

ステム全体が稼動した際に消費する理論ピーク電力（熱設計電力）が供給可能電力を超えないような

ハードウェア資源投入を行うが，我々が検討している電力制約適応型システムでは，供給可能電力を

超過するハードウェアを導入して，運用時に供給可能電力を超えないように制御する．このような電

力制約下においてアプリケーションプログラムの性能を最大化するためには，コンピュータの構成要

素（CPU，メモリ，ネットワーク，アクセラレータなど）に対する電力配分を適切に制御する必要が

ある．電力配分の制御によるアプリケーションの性能最大化（電力最適化）を行うためには，何らか

の方法で配分方法の指示を行う必要があるが，使用する計算機のアーキテクチャ，ならびに，アプリ

ケーションプログラムの特性によって配分方法が異なり，制御が複雑になると考えられるため，アプ

リケーション開発者にその作業を担ってもらうのは困難である．したがって，アプリケーション開発

者の手間をなくして自動的に電力最適化をすることが望まれるが，そのためには，まず，アプリケー

ションの特性と最適な電力配分との関係を明らかにする必要がある．そこで，今回は，最適な電力配

分を行う上での指針を得るために，SCF 計算プログラムを例に，そのアプリケーション特性，およ

び，電力特性を調べたので，その結果を報告する． 

【測定方法】 計算機環境を表 1 に示す．ここであえてマザーボードの情報まで記載しているのは，

Xeon プロセッサで提供されている電力

情報取得・制御の仕組みである RAPL 

(Running Average Power Limit)によ

るメモリ（DRAM）に対する電力制御機

能が利用できる，数少ない（今のところ

唯一の）マザーボードだからである．使

用したプログラムは並列 FMO プログラ

ム OpenFMO[3]で使用している分子積

表 1：計算機環境 

マザーボード SuperMICRO X9DRL-iF C602chipset 

CPU Intel Xeon E5-2620(2GHz) 6 コア×2 

主記憶 128GB (16GB×8) 

OS CentOS 4.6 (64bit, Linux kernel 2.6.32) 

コンパイラ Intel Compiler version 13.1.3 

数値演算ライブ

ラリ 

Math Kernal Library (MKL) version 11.0.5 

 



分，および，RHF コードであり，入力データはグリシン 5 量体（38 原子，基底関数 6-31G*，

349 軌道）を用いた．本プログラムでは，すべての 2 電子積分を 1 回だけ計算して主記憶に保存し

て，SCF（繰り返し）計算の際に再利用する手法（in core 法）で RHF 計算を行っている．また，

本計算機に搭載された 2 ソケットの Xeon のうち，1 つ（6 コア）を利用して，NUMA control に

よってそのソケットに属している DRAM のみ用いて実行し，2 電子積分，保存された 2 電子積分を

用いた 2 電子ハミルトン行列（Ｇ行列）計算，および，対角化部分の各種性能情報（実行命令数，メ

モリアクセス数，演算数，キャッシュミス数など），ならびに，CPU と DRAM の平均使用電力を測

定した． 

【結果】 図１に SCF 計算の各区間の性能情報，および，平均消費電力を示す．性能情報はサイクル

あたりのイベント数として破線で示している．図中の”LD/SR INST”, “FP_INST”, “INST”, 

“LLC MISSx100”は，それぞれ，メモリアクセス数，浮動小数演算数，総実行命令数，および，

Level3 キャッシュミス数（の 100 倍），を表している．一方，実線で示してある”PKG”，およ

び，”DRAM”の値は，それぞれ，CPU とメモリの消費電力(W)を表している．横軸は各区間の名

称であり，”SSSS”から”DDDD”は 2 電子積分計算のタイプを，また，”DIAG”, “GMAT”

は，対角化，G 行列計算を，それぞれ表している．この結果を見ると，CPU の使用電力が 40W～

50Ｗ，DRAM では 10～15Ｗと，ピーク消費電力（熱設計電力，CPU で 95W, DRAM で 35W）

よりもかなり低くなっていることが分かる．これは，プロセッサの利用状況に応じて消費電力の削減

を行う DVFS(Dynamic Voltage and Frequency Scaling)がうまく動作していることを示してい

る．また，性能特性や電力特性が 2 電子積分計算と G 行列計算，対角化の間で違うだけでなく，2

電子積分計算の間でも積分タイプごとに大きく異なることが分かる．たとえば，SSSS と DPPP を

比較すると，CPU の

消費電力で約 10W，

DRAM の消費電力で

約 6W の違いがある． 

CPU と DRAM への

電力配分を変えての違

いによる計算時間の変

化を調べたところ，性

能特性，電力特性の違

いが最適な電力配分に

関連していることが分

かった．詳細は当日に

報告する． 
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図１：SCF プログラムの各区間の性能情報と平均消費電力 
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