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メニーコアプロセッサSIMD演算向けの
データ並列2電子フォック行列計算 III

(九大情基センター a, 九大シス情 b, 九州先端研 c) 本田宏明a, 稲富雄一 b, 真木淳 c

【はじめに】

現在，ノートブックからサーバコンピュータに至る多くのコンピュータで複数個の計算コアを持

つマルチコアプロセッサが使用されている．現状では 16コア以下が大半であるが，今後もコア数は

増加し，数年以内には非常に多くのコア (> 100コア)を持つプロセッサも利用可能となると予想さ

れている．高性能低消費電力化の要請からメニーコアプロセッサハードウエアの実装は，現在のマ

ルチコアプロセッサに比較し，コアについては制御回路を簡素化する方向に，多数のコア間につい

てはネットワーク型通信方法の方向に向うと考えられている．そして主要な特徴だけでも，1. 100

コア以上のメニーコア構成，2. プロセッサあたりの主記憶量の低減ならびに主記憶に対するコアあ

たりの提供メモリバンド幅の低下，3. 命令処理におけるインオーダー実行，4. バス方式からパケッ

トスイッチネットワーク通信型へのコア間通信方式の変更，5. 16 ウェイ以上の SIMD 演算器，を

持つと予想されており，これらの特徴を考慮した有効なプログラム実装が必要になるといえる．

そこで本研究では，最後に挙げた多数のウェイ数を持つ SIMD 演算器の特徴を対象とし，2電子

フォック行列 (G 行列)計算について入力データ並列計算手法の適用を試み，その有効性の検証を目

的とした．また前回の報告に対し本報告では，3 種類の SIMD ウェイ長の異なるプロセッサにおけ

る結果を比較対象とした．

【入力データ並列化法による SIMD計算】

一般に，コンパイラの自動並列化機能を利用してコード中の多重ループ箇所の SIMD 化オブジェ

クトコード生成を行うには，最内ループが容易にループアンローリング可能であることならびに

ループボディ部計算にデータ依存関係が少ない事が必要である．しかしながら通常の G行列計算

コードでは，1. 最内ループが縮約計算であるためにそのループ長が計算実行時に初めて決定され

る．2. 原始積分計算のループボディ部に複雑な演算依存性がある，といった問題があり，コンパイ

ラによる自動 SIMD 化は困難である．例えば 6-31G の基底関数等ではその最内ループ長は 1 ∼ 6

と実行時に変動し，SIMD 向けループアンローリングは困難となる．また，STO-3Gの基底関数専

用のプログラムとして縮約ループ計算に固定のループ回転数の記述を行ない，ループアンローリン

グを可能とした場合についても，事前に行った (H2O)8分子の (ss, ss)積分タイプのみからなる G

行列テスト計算からは，SIMD化される浮動小数点演算数割合について 1%以下との極めて低い結

果のみ得られている．

そこで，既存の縮約ループの内側に更にデータ並列計算のループを形成することにより SIMD 化

オブジェクトコード生成を試みた．このデータ並列間の計算には依存関係は全く存在しない．化学

的にはこの並列計算はポテンシャルエネルギー面作成などの，分子座標が異なる複数の入力データ

の同時並列計算を対象としている．また，一般に SIMD 計算を効率的に実行するために考慮すべ

き別の課題として，SIMD 演算対象のデータが連続領域に確保されなくてはならないとの問題があ

る．通常のプログラミング作成ではオブジェクトコード内でのデータ配置はコンパイラ任せとなっ

てしまうが，一般には SIMD演算を効率的に行う様に連続には配置されず，SIMD 演算直前のデー

タ整列並びに SIMD演算直後の整列データの書戻しオーバーヘッドが発生するために性能低下の原

因となる．

そのため，G行列計算部分での積分計算に必要な全ての浮動小数点データや D, G行列の全要素

をデータ並列分だけ連続領域に多重化して保持するよう変更を行なった．



【性能評価テスト】

上記の 入力データ並列化について (ss, ss) ∼ (ps, ps) 積分を対象とした G 行列計算の実装を行

い，有効性の検証を行なった．積分アルゴリズムには小原法 1を使用した．倍精度浮動小数点 2ウェ

イ SIMD 演算器を持つ Intel Xeon X5650プロセッサ，4 ウェイ SIMD 演算器を持つ Intel Xeon

E5-2650プロセッサ，8 ウェイ SIMD 演算器を持つ Intel Xeon Phi からなるコンピュータにおい

て測定し，結果を比較した．コンパイルには Intel コンパイラ 13.0.1 による O3 最適化，さらには

Xeon E5-2650 プロセッサコンピュータについては -AVX オプション, Xeon Phi については -AVX2

オプションを適用することでそれぞれの最大 SIMD長の命令を利用可能とした．詳細な性能計測の

ため，Xeon X5650 ならびに E5-2650 については Perfmon2ライブラリ 2 によるハードウエアカウ

ンターデータの取得を行った．テスト計算用対象として，6-31G 基底関数の (H2O)8 分子について

分子構造パラメータが同一な 32個の入力データを準備した．この入力では積分カットオフや部分

G 行列への積分寄与の加算といった分子構造に依存した計算フローが入力間で全ての同一の挙動を

示すことになる．

図 1，図 2にそれぞれ 2ウェイ SIMD演算器，8ウェイ SIMD演算器が利用可能なプロセッサに

よる 1∼32 の入力データ並列度あたりの速度向上比測定結果を示す．図 1から，8データ並列以上

にておおよそ 1.75 倍程度の速度向上が得られており，3種類の積分タイプそれぞれが 2ウェイの

演算器資源を十分に利用しているとみられる．一方，図 2から，8 ウェイのプロセッサについては

(ss, ss) については最大で 7倍の速度向上を示した一方，(ps, ss) や (ps, ps) については，最大で 2

倍程度の速度向上であった．この，コンパイラによる入力データ並列を対象とした自動並列化計算

が本来より有効と予想される (ps, ps)や (ps, ss)計算が (ss, ss) より性能向上を示すことの出来な

かった理由については現在解析中である．4 ウェイ SIMD 演算器を持つ Intel Xeon E5-2650にお

ける結果やパフォーマンスカウンタによる詳細解析については当日報告する．

図 1: Xeon X5650 計算機環境における入力データ並列度あたりの速度向上比

図 1: Xeon Phi 計算機環境における入力データ並列度あたりの速度向上比
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