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研究成果の概要（和文）：本研究では、エクサスケール計算機システムにおいて高実行効率を実現する格子量子色力学
シミュレーションの並列アルゴリズムの開発を行った。クォーク行列を定数シフトした複数の係数行列に対して、複数
の右辺ベクトルがある連立一次方程式の解法を実装した。この解法でクォーク質量が現実世界と同じ系のクォークソル
バーを安定してとくことができた。また、クォークソルバーに対し、Intel社のXeon Phi並列計算機向けの最適化を施
し、Xeon Phiカード16枚までの妥当なストロングスケーリングを確認した。

研究成果の概要（英文）：We develop an efficient lattice QCD simulation algorithm on exa scale 
supercomputers. We have implemented quark solver for multiple sifts of Wilson Dirac operator with 
multiple right hand sides. By using this solver, we could
stably solve Wilson Dirac equations with physical quark masses. We have optimized quark solver for Xeon 
Phi cards and confirmed reasonable strong scaling up to 16 cards.

研究分野： 素粒子物理学

キーワード： 格子QCD　クリロフ部分空間法　モンテカルロアルゴリズム　Xeon Phi
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１．研究開始当初の背景 
(1)2018 年頃に国内で稼働が期待されていた

エクサフロップス（毎秒 100 京回演算）級の

計算機システムは、ノード内が異なる種類の

演算処理装置・深いメモリ階層といった複雑

なアーキテクチャで構成され、ノード数が非

常に多くノード間の通信コストが非均質に

なる可能性が高いと予想されていた[引用文

献①]。また、米国では Intel や SGI が、Intel

社の Many Integrated Core(MIC）を使用した

ヘテロジニアスアーキテクチャで 2020 年頃

までにエクサフロップスを目指している。

MICの他にもGraphics Processing Unit(GPU)

や演算特化型CPUを従来型スカラプロセッサ

の混合システムが有望視されている。しかし、

このようなシステムの問題点は、高い実効性

能を実現できるアプリケーションは通信オ

ーバヘッドが少なく演算時間がドミナント

になる一部のアプリケーションに限られて

しまっていることである。 

(2)格子量子色力学（格子 QCD）は、時空を 4

次元離散格子で置き換え、格子点にクォーク、

格子点間を結ぶリンクにグルーオンを配置

し、そのダイナミクスを求めることで自然界

の 4 つの基本的相互作用のうち、強い力の諸

性質を定量的に解く計算手法である。格子

QCD で高い実効性能を実現するためには、演

算性能・メモリ性能・通信性能が高い水準で

バランスがとれている必要がある。そのため、

1990年代に格子QCD専用計算機の開発が世界

各地で盛んに行われ、TOP500(スーパーコン

ピュータ性能ランキングプロジェクト)の首

位になった計算機や、後に商用機に発展した

計算機が存在した。最近では、IBM が独自開

発したエンタープライズ向けHPC用マイクロ

プロセッサである PowerXCell 8i を、カスタ

ムネットワークで接続した QCD 専用計算機

QPACE が 2010 年の Green500(スーパーコンピ

ュータの省エネ性能ランキング)で首位を獲

得した。しかし、来たるエクサスケール時代

には格子QCD専用計算機開発コストが莫大な

ものになると予想されていることから、未来

のエクサスケール計算機システムを見据え、

ヘテロジニアスアーキテクチャ・大規模並

列・複雑なメモリアーキテクチャ等に対応し

た格子 QCD アルゴリズムが求められている。

格子 QCD では「クォーク行列」と呼ばれる大

次元疎行列を係数とする連立一次方程式の

求解が計算時間の大部分を占める。計算時間

はクォーク質量(シミュレーションのインプ

ットパラメータ)が小さいと増大する。計算

資源に限りがあるため、現実世界よりはるか

に重いクォーク質量のシミュレーション結

果を物理点に外挿する手法が採られること

もあるが、その場合、物理量の系統誤差が大

きくなるという問題がある。格子 QCD の解析

過程では、真空の生成過程で生成した配位上

で独立に物理量を計算できるため大規模並

列化が容易である。さらに一配位上での計算

に関しても、異なる複数の右辺に対して連立

一次方程式を解く際に、ブロッククリロフ部

分空間法によって計算の効率化を図ること

ができる。近年、Block BiCGstab 法の改良を

行い、ブロック化による反復回数の減少とキ

ャッシュの有効利用により、連立一次方程式

の求解にかかる計算コストを劇的に削減で

きることが示された[引用文献②]。一方、真

空生成過程では、一般的には Hybrid Monte 

Carlo（HMC）法と呼ばれるマルコフ連鎖モン

テカルロ法の一種を用いて配位が逐次的に

生成されることから、長らく大規模並列化が

困難であるとされてきた。ごく最近、準備的

研究ではあるものの、HMC 法の一種で有理関

数近似を使って奇数フレーバーのシミュレ

ーションを行うことができる Rational 

HMC(RHMC)法[引用文献③]と、シフト方程式

に対するブロッククリロフ部分空間法を QR

分解で安定化した解法(SBCGrQ 法)を組合せ

ることで、並列度向上により計算の効率化を

図ることができることを示した。 



２．研究の目的 
(1)以上のような背景から、本研究では、RHMC

法とシフト方程式に対するブロッククリロ

フ部分空間法を組み合わせた真空生成アル

ゴリズム(RHMC法+SBCGrQ法)の性能を明らか

にし、エクサスケール計算機システムにおい

て高い実効性能を実現できる格子QCD真空生

成アルゴリズムの研究開発を行うこととし

た。具体的には、SBCGrQ 法の収束安定性と右

辺ベクトル数の関係、RHMC 法を用いた配位生

成コスト、エクサスケール計算機システムを

想定した汎用 CPU、GPU、MIC クラスタそれぞ

れにおける SBCGrQ 法の性能と高速化手法、

RHMC法+SBCGrQ法の性能及びアーキテクチャ

諸元をインプットとした実行効率算出方法、

RHMC法+SBCGrQ法の実効性能向上を阻害する

要因と対処方法等を調べ、アルゴリズムの研

究開発を行うこととした。 

 
３．研究の方法 
(1)クォーク質量が現実世界と同じ系、すな

わち物理点でのRHMC法+SBCGrQ法のアルゴリ

ズムの諸性質、SBCGrQ 法の安定性、RHMC 法

の配位生成コスト、汎用計算機、Intel 社 MIC

クラスタ計算機での SBCGrQ 法の実行効率、

メモリ削減や配列・演算順序変更による効果

等を調べ、エクサスケール計算機システムに

おいて高実行効率を実現するため並列アル

ゴリズムの実装及び性能テストを行う。ベー

スとなるプログラムとして研究代表者が開

発とメンテナンスを行っている BQCD[引用文

献④]を用いる。 

 

４．研究成果 

(1)SBCGrQ 法の右辺ベクトルの数を 128 まで

網羅的に変えたときの安定性及び収束まで

の反復回数を調べた。用いた配位は、格子サ

イズが 323x64 の 2+1 フレーバーの O(a)改良

されたウィルソンクォーク作用と呼ばれる

わりと一般的なクォークの作用でクォーク

質量が現実世界と同じ系、すなわち物理点の

ものである。一般的にブロッククリロフ部分

空間法は右辺ベクトルが増加すると収束が

不安定になるが、毎反復実行される QR 分解

のおかげで右辺ベクトル数が128でも安定し

回を求めるころができることを確認した。ま

た、反復回数が右辺ベクトルの数にほぼ比例

して減少することがわかった。 

 

(2)Xeon Phi 搭載のワークステーション上で

の SBCGrQ 法の実効性能は、ホスト PC側、す

なわち汎用計算機システムで用いられる一

般的な CPU では、ピーク性能の約 20%と良好

なものであった。 

 

(3)一方、ホスト CPU で良好な実効性能が得

られたプログラムをそのまま、Xeon Phi 用の

コンパイラで翻訳したプログラムをXeon Phi

で実行したときの効率は、ピーク性能の約 1%

であった。性能解析ツールにかけた結果、

SIMD 化とプリフェッチが全く効いていない

こと、OpenMP のスレッド同期待ちの時間が長

いことが主な性能劣化の原因であることが

わかった。実際、汎用計算機用に書かれたプ

ログラムのデータの格納方法は、複素数の実

部・虚部の２成分、スピノルの４成分、カラ

ーの３成分、の順に並んでおり、Xeon Phi の

広い SIMD 幅に適したものではなかった。 

 

(4)Xeon Phiは倍精度SIMD幅が8、単精度SIMD

幅が 16 である。この広い SIMD 幅を利用する

ために、配列を Array of Structure から

Structure of Array に変更した。変更前の配

列は、C 言語で書くと、単精度・倍精度とも

に、[nt][nz][ny][nx][3][4][2]であった。

変更後の配列は、倍精度時、単精度時それぞ

れ 、 [nt][nz][ny][nx/8][3][4][2][8] 、

[nt][nz][ny][nx/16][3][4][2][16]である。

この配列の良い点は、もっとも内側の xルー

プで SIMD 化しやすくなることである。この

変更により、計算の主要部分の一部であるホ



ッピング項とベクトルの積を計算する部分

のベクトル化率を大幅に上げることができ

た。また、L1 プリフェッチと L2 プリフェッ

チをよどみなく行うことで、この部分の実行

効率を約 1%から約 7%に向上させることがで

きた。 

 

(5)複数の Xeon Phi を用いて並列計算を行っ

た際のスケーラビリティを調べた。これにつ

いては、SBCGrQ 法よりもアルゴリズムが単純

でメモリ使用量も少ない、CG 法とマルチシフ

ト CG 法を用いて行った。これら３つのアル

ゴリズムは、ホッピング項とベクトルの積の

演算は同じで、線形代数の部分が異なる。線

形代数計算の演算量は CG 法、マルチシフト

CG 法、SBCGrQ 法の順に多くなる。また、格

子サイズ323x12から 323x128までの性能につ

いて調べた。以下に CG 法の性能を示す。 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

縦軸が GFLOPS で横軸が Xeon Phi カードの数

（=MPI 並列プロセス数）である。格子サイズ

323x12 の CG 法の実行効率は Xeon Phi カード

1枚を用いた場合が、約 7.1%であるのに対し

て、Xeon Phi カード 8 枚を用いた場合は約

2.8%であった。このような小さな格子サイズ

では、内部領域の計算時間が短いため袖領域

の通信時間を隠ぺいできないことが、性能劣

化の原因であることがわかった。格子サイズ

323x128 で、Xeon Phi カード 8 枚の場合の実

行効率は約 6.7%であり、大きい格子サイズで

はスケーラビリティが良くなることを確認

できた。次にマルチシフト CG 法の実行効率

を示す。 

 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

格子サイズ 323x12 のマルチシフト CG 法の実

行効率は、Xeon Phi カード 1枚を用いた場合

が約 4.1%で Xeon Phi カード 8 枚を用いた場

合は約 2.5%であった。マルチシフト CG 法は

CG 法に比べて線形代数計算が多いため、MPI

による性能劣化はCG法よりも小さいが、Xeon 

Phi カード単体での性能は出しにくいことが

わかった。この結果について国際会議

Lattice 2015 で報告した。 

 今後は SBCGrQ 法の Xeon Phi 用の最適化を

行う必要がある。ただし、現状のアルゴリズ

ムはメモリ転送量を抑えた実装で、スレッド

同期のタイミングも最適限必要な個所以外

には入っておらず、SIMD 化率も高い。メモリ

帯域幅を使い切っており、今の世代の Xeon 

Phi では、これ以上の性能向上は望めないた

め、次の世代の Xeon Phi で再度、最適化と 

効率の確認を行う必要がある。 

 本研究で最適化されたコードも含めて、

BQCD の最新版公開準備を行っている。最新版

は以下のページで公開される予定である。 

https://www.rrz.uni-hamburg.de/services

/hpc/bqcd.html 
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