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はじめに

▌PHASEは、様々なプラットフォームで高い性能が得られるよう、

性能最適化が適用されています

対応プラットフォーム
• Windows、PC-Linux (X86)
• SR (POWER)
• 京コンピュータ、FX10 (SPARC)
• 地球シミュレータ、NEC SXシリーズ

▌ここでは、PHASEに適用されている性能最適化について、そ

の概要を説明させていただきます
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旧地球シミュレータ向け性能最適化

▌ベクトル長（主に最内ループ長）がなるべく長くなるようにする

▌MPIによる分散メモリ並列化と共有メモリ並列化(SMP)のハイ
ブリッド並列を適用
並列化軸が共通の場合もある

波動関数の固有状態を分割

波動関数のFFTは局所的に実行（非並列）

▌ファイル入出力も並列化

▌大規模Si系（N=10,648個）を対象とする
非局所ポテンシャルの射影演算子 Np = 42,592 = 4N
波動関数の基底平面波 M = 792,555
状態数 Ne = 24,576 ≒ 2N

• MPI/SMP並列化するのに十分な数

 FFTメッシュ数 300x300x300
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負荷の高い処理

▌O(N2M)の項

非局所ポテンシャルと波動関数の積を作る
• 射影演算子と波動関数の内積を作る

• 非局所ポテンシャルと波動関数の積を完成する

波動関数の規格直交化（修正グラムシュミット法）

Subspace-Diagonalization（波動関数のユニタリ変換）

▌O(NMlogM)の項

波動関数のFFT
• 局所ポテンシャルと波動関数の内積

• 電荷密度分布の構成（欠損電荷に由来しない項）

▌O(NM)の項

電荷密度の欠損電荷に由来する項（hardpartと呼ぶ）

…
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Si 10,000原子系の負荷分布

▌射影演算子と波動関数の内積

▌非局所ポテンシャルと波動関数の積を完成する

▌波動関数の規格直交化(GSO)
▌部分対角化=Subspace-Diagonalization (SD)
▌FFT等
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波動関数の各状態を分割
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非局所ポテンシャルと波動関数の積

▌射影演算子と波動関数の内積

▌非局所ポテンシャルと波動関数の積を完成する
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波動関数の規格直交化(GSO)

▌アルゴリズム

▌通信量の比較
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波動関数の成分（平面波）で分割

▌状態に関して分割された波動関数を転置転送して成分分割する
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チューニングしたあとの効率

▌部分対角化(SD)は電子状態の収束性を加速するために用いる
 部分行列の計算はGSOと同様成分をMPI分割軸とする

 行列の対角化はScaLAPACKサブルーチン(PDSYEVD or PZHEEVD)を用いる
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Total Performances
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新地球シミュレータ(SX-9)向けの性能最適化

▌主な対象はO(N3)部分

非局所ポテンシャルと波動関数の積を作る部分（3重ループ）

• 射影演算子と波動関数の内積

• 非局所ポテンシャルと波動関数の積

▌BLAS化
オリジナルのループ構造

• 内側2重ループで実装: 行列ベクトル積(Level2 BLAS)

ループ分割を行ってデータを蓄積し、行列積の形に最適化
• 修正後の実装: 行列積(Level3 BLAS)
• 核心部でDGEMMを使用

最内ループをブロッキング
• ブロックサイズを工夫し、メモリ使用量を削減

▌FFT（交換相関ポテンシャルを計算する部分）を並列化
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新地球シミュレータにおけるPHASEの性能（性能最適化前）
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射影演算子と波動関数の内積
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射影演算子と波動関数の内積: 核心部
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非局所ポテンシャルと波動関数の積
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非局所ポテンシャルと波動関数の積：核心部
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性能最適化の効果(1/2)
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性能最適化の効果(2/2)

▌Si 4,096原子
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最適化の効果（2011年の測定結果）

▌Si 4096原子における主要処理部分（SCFループ）の性能
 実効効率は40%を超える

32ノード実行時
40%超の実効効率
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おわりに

▌PHASEに適用された性能最適化について、最適化内容の概

要と効果を見ていただきました

これらの最適化の多くは、地球シミュレータ以外のプラット
フォームでも有効です

▌その後も、様々な最適化を適用し性能向上に努めています

各種ソルバについてもDGEMM化を適用

MPI並列化の促進

並列ライブラリ(ScaLAPACK)の利用促進

各種プラットフォーム（京、PCクラスタ、地球シミュレータ）向け

の性能最適化

▌今後も最適化を促進し、効率の良い運用が可能となるよう努
めてまいります
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NECのHPCアプリケーション高度化サービス

▌アイディアを成果に結びつけるお手伝い

詳しくは弊社Webページ
http://www.nec.co.jp/solution/hpc/app_service/index.html
をご参照ください

▌機能強化サービス
 アプリケーションの「機能」を新規開発または強化するサービス

メニュー群です

▌性能強化サービス
 アプリケーションの本質的な機能はそのままに、「性能」を強化

することにフォーカスしたサービスメニュー群です

▌実行支援サービス
 アプリケーションの「実行」に関する様々なお悩みを解決する

サービスメニュー群です

http://www.nec.co.jp/solution/hpc/app_service/index.html
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ＮＥＣグループビジョン２０１７

人と地球にやさしい情報社会を

イノベーションで実現する

グローバルリーディングカンパニー
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