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今日の話の構成
• 天体の粒子シミュレーション
• これまでの GRAPE

• GRAPE-DR の考え方

• 開発状況
• ソフトウェアの実際
• 次世代スーパーコンピューターと V-GRAPE

• プラズマシミュレーションへの応用可能性
• まとめ



天体の粒子シミュレーション
• 対象の例
• 基本的な考え方



対象の例
銀河 球状星団



銀河群



銀河団

http://antwrp.gsfc.nasa.gov/apod/ap950917.html



大規模構造 (距離情報あり) — SDSS スライス



銀河中心

Genzel et al 2003

赤 外 で の 観 測 。
Adaptive Optics

を利用
中心付近の黒い矢印
の先が SgrA∗(電波
源)



いくつかの中心付近の星の軌道

点は最近 12年ほどの
観測。ほとんど1周し
た星もある。

• 巨大ブラック
ホールがあるこ
との直接的証拠

• これらの星がど
こからどうやっ
てここまできた
かは謎



シミュレーションの考え方
• 星は他の星全部からの重力を受けて運動
• 星は進化して、超新星爆発したり質量放出したりする
• また、衝突・合体も起こる
数値計算で最も計算量が多いところ:
他の粒子からの重力の計算

計算法は色々



GRAPE の考え方
• 重力多体問題: 粒子間相互作用の計算が計算量のほとんど
全部

• 効率のよい計算法 (Barnes-Hut tree, FMM, Particle-
Mesh Ewald(PPPM) ...): 粒子間相互作用の計算を速
くするだけでかなり加速できる

• そこだけ速くする電子回路を作る (「計算機」というよう
なものではない)



近田提案
1988年、天文・天体物理夏の学校



GRAPE-1(1989)

演算毎に語長指定。固定 16–対数8–固定32–固定48
240Mflops 相当



GRAPE-2(1990)

8ビット演算とかは止めて普通に浮動小数点演算 (倍精度は最
初と最後だけ)

40Mflops



GRAPE-3(1991)

カスタムチップ 24個1ボード、 10MHz 動作、 7.2Gflops



GRAPE-3 チップ

1µm プロセス

11万トランジスタ

20 MHz クロック動作

600 Mflops 相当



GRAPE-4(1995)

トータル 1792 チップ、 1.1 Tflops



GRAPE-4 パイプライン
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1µmプロセス、10万ゲート(40万トランジスタ)、640Mflops



GRAPE-6(2002)

2002年現在の 64

Tflops システム

4 ブロック
16 ホスト
64 プロセッサボード



パイプライン LSI

• 0.25 µm ルール
(東芝 TC-240, 1.8M

ゲート)

• 90 MHz 動作

• 6 パイプラインを集積

• チップあたり31 Gflops



2006 年のマイクロプロセッサと
比べてみる

GRAPE-6 Core 2 Extreme

デザインルール 250nm 65nm

動作クロック 90MHz 2.93GHz

ピーク性能 32.4Gflops 23.44Gflops

消費電力 10W 75W

1W あたり性能 3.24Gflops 0.313 Gflops



ピーク性能の進歩

GRAPE-4 以
降、完成した時
点で世界最高速
を実現



GRAPE-6 の次は？
MDGRAPE-3 の次: MDGRAPE-4, 20Pflops@2010

そもそもMDGRAPE-3にあたるものは？→ GRAPE-DR



GRAPE-DR 計画とは何か？
「基本的には」次期 GRAPE 計画

• 2004年度から5年計画

• 目標ピーク性能: 2 Petaflops

• チップ数 4096

• 単体チップ性能 0.5Tflops

と、これだけなら今までの GRAPE が速くなっただけ。
実際のアーキテクチャ: 今までの GRAPE とは全然違う

• なぜ違うか
• それで何ができるか



「次期 GRAPE」の実際的な問題
天文だけ (しかも理論だけ (しかもN体だけ))のの機械と
してはチップ開発コストが大き過ぎる
チップ開発費
1990 1µm 1500万円
1997 0.25µm 1億円
2004 90nm 3億円以上
2006 65nm 10億円以上

ある程度広い応用を持つものでないと予算獲得が難しい



ではどうするか

1. やめる
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ではどうするか

1. やめる

2. 安くあげる方法を考える

3. なんかお金を取る方法を考える

GRAPE-DR では (3) を選択



基本的な考え
• 応用に特化し、多数の演算器を1チップに集積、並列動作
させて高い性能を得た専用計算機の特徴を生かす

• しかし広い応用範囲を実現する
そんなことができるか？が問題



多数の演算器を詰め込む方法
境界条件: メモリバンド幅は増やしたくない (システムコスト
はほぼメモリバンド幅で決まる)
可能な方策

1. GRAPE 的専用パイプラインプロセッサ

2. 再構成可能プロセッサ

3. SIMD 並列プロセッサ



SIMD 並列処理
パイプラインプロセッサをやめにして、「プログラム可能なプ
ロセッサ」を沢山載せる。
SIMD (Single Instruction Multiple Data): 全プロセッ
サが同じ命令を実行
基本的には、全プロセッサがソフトウェアで GRAPE をエ
ミュレーションする。



SIMD 並列処理って？
• 古典的 SIMD 並列計算機

• SSE、MMX とかのSIMD 拡張命令

• GRAPE-DR における SIMD



古典的SIMD並列計算機
Illiac IV, Goodyear MPP, ICL DAP, TMC CM-2,
MASPAR MP-1
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1960年代に発生、80年代に絶滅
半導体技術の向上に対応できないアーキテクチャ: 計算速度と
メモリアクセス速度が比例する必要あり。
メモリ階層をつける: プロセッサが複雑になりすぎて SIMD
の意味が無くなる。



SIMD拡張命令
Pentium III, 4 が有名
128ビットなり 64 ビットのデータを 4 語に区切って、それ
ぞれの要素に対する演算を4個の演算器で同時に処理
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1つのプロセッサの中の話: キャッシュとデータをやりとり
並列度 4 程度が限界？それ以上増やすとキャッシュの速度が
追いつかなくなる。



GRAPE-DR におけるSIMD
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• 非常に多数のプロセッサエレ
メント (PE) を 1 チップに

集積

• PE = 演算器 + レジスタファ

イル (メモリをもたない)

• チップ内に小規模な共有メモ
リ (PE にデータをブロード

キャスト)。これを共有する

PE をブロードキャストブ

ロック (BB) と呼ぶ。

• 制御プロセッサ、外部メモリ
へのインターフェースを持つ



PE の構造
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• 浮動小数点演
算器

• 整数演算器

• レジスタ

• メモリ256語
(K とか M では
ない。)



プロセッサチップとプロトタイプボード
チップ写真



レイアウト

• 32PE(要素プロセッ
サ)のブロックが
16個

• 空いているところは
共有メモリ

• チップサイズは
18mm 角



GRAPE-DR の開発状況

500MHz。いくつかのアプリケーションが動作。
重力多体問題、分子動力学
100 Gflops くらいはでている (まだ通信部分のチューニング
できていない)



GRAPE-DR 別ボード

• こっちが「プロジェ
クト公式」

• 中身は殆ど同じ

• 何故か大きい

• LINPACK が動作
したらしい



どうやってプログラムを書くか？
GRAPE でやっていたことなら簡単にできるようなシステム
を作った。

• 粒子間相互作用を計算するコードをアセンブラまたはコン
パイラで記述

• アプリケーションプログラムが呼ぶ関数、構造体定義が自
動生成される

• 複数チップ、チップ内複数プロセッサでの並列化は自動的
に行われる



基本的な計算モデル
これはハードウェアの制限ではなくて、あくまでも現在のソフ
トウェアが表現したいものがこう、という話。

計算するもの:

gi =
∑

j
f(xi, xj)

つまり、

• 粒子 i に働く力は他の粒子 j からの力の合計

• j から i に働く力は 粒子 j, i のデータから計算できる

• j は別に全粒子である必要はない (近傍を選択とかはソフ
トウェアで可能)



コンパイラ
(中里 2006)

/VARI xi, yi, zi, e2;
/VARJ xj, yj, zj, mj;
/VARF fx, fy, fz;
dx = xi - xj;
dy = yi - yj;
dz = zi - zj;
r2 = dx*dx + dy*dy + dz*dz + e2;
r3i= powm32(r2);
ff = mj*r3i;
fx += ff*dx;
fy += ff*dy;
fz += ff*dz;

これから GRAPE 並のことをするアセンブラ、インターフ
ェースライブラリを生成。
基本的なアイデアは PGR (FPGA を使ったPROGRAPE
用コンパイラ、濱田D論2006)と同様



インターフェース関数
中身はコンパイラ/アセンブラ記述から自動生成される。

int SING_send_j_particle(struct grape_j_particle_struct *jp,
int index_in_EM);

int SING_send_i_particle(struct grape_i_particle_struct *ip,
int n);

int SING_get_result(struct grape_result_struct *rp);
void SING_grape_init();
int SING_grape_run(int n);

インターフェース関数の機能

• 粒子データを送る
• 計算させる
• 結果を回収する



もうちょっと汎用に使うには？
とりあえず、「粒子間相互作用」でなくても、無理矢理その形
に書けば大抵のことは表現できる

• 格子・粒子相互作用
• 格子・格子相互作用
• 普通の、依存性のない並列計算

2電子積分を実装中 (理研・名古屋大学)



V-GRAPE
• GRAPE-DR は大体出来た

• 設計でどこに失敗したかも大体わかってきた
• 次世代スーパーコンピューターでアクセラレータがどうこ
うという話がある

次を作るとすれば何をするか？
= V-GRAPE



GRAPE-DR における問題点
• あまり速くない

— 倍精度256Gflops は名目速度ではMDGRAPE-3 並

• ボード製造コストが高い
— メモリ制御用 FPGA、メモリ自体等部品が多い

• FFT、CG 反復といった、計算量が結構多い手法で性能
がでない

速くないのは設計があんまりまだ頑張ってないせいもある。演
算ユニットの作りが適当。最適化の余地は大きい。

下の2つは発想の転換が必要。



FFT、CG法で遅いのは何故か
理由: そもそもそのへんを速くすることを考えてない。

考えれば速くなる？？？

原理的な限界はどこか、が問題。



FFT の場合
FFT をする前のデータはホスト計算機にある

↓
それを アクセラレータに転送して FFT する

↓
結果を回収する

という手順だと:

• 原理的に計算量は通信量の 10 log n 倍くらい。

• 転送速度 4GB/s として、 10 Gflops 程度。

• CPU 使ったほうが速い



CG 法
に限らず疎行列の反復解法:
格子点当りの計算量は O(10) ×反復回数

• 格子点データをチップ内にもつ
• 一度データ送ったら収束するまでチップ内だけで反復する
というふうにできれば性能は出る。



チップ内メモリの量
• 現在の GRAPE-DR: 1MB

• Intel Itanium とかのとても高いチップ: 24MB?

• オンチップDRAM を使うと: 32 MB くらいならやって
くれそう



V-GRAPE
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GRAPE-DR

大きなメモリはチップ外
バンド幅小さい

V-GRAPE

大きなメモリを中に
メモリと PEブロックの接続
方式は検討中



V-GRAPE の利点/欠点
利点:

• アプリケーションが増える
• メモリインターフェースがないので開発が楽
• 製造も (チップ製造以外は)楽、低コスト

• ボードにプロセッサチップを沢山のせられる
欠点:

• メモリにチップ面積を喰われるのでピーク性能低下
• チップ開発コストはあがる



プラズマシミュレーションへの応用
強結合プラズマ、分子動力学法: やればできる

PIC に使えるかどうかを考えてみたい。

全然専門ではないので、勘違いしていたら教えて下さい



どこの計算量が多いか？
PIC コードの計算量の大半は

• Charge assignment

• 加速度計算
どちらも、「粒子と格子の相互作用」という形に書ける。
→ プログラムするのは可能。
Charge assignment: 粒子の座標をホスト計算機からGRAPE-
DR に送ると、格子点上での電荷を計算して返す。

問題: 性能は出るか？



性能を決めるのは何か
以下、Charge のところを考えてみる

粒子データがホスト計算機にあるとすれば、一度は送る必要
あり。

転送リミットであればそれで速度が決まる。

1粒子当りの計算量: 50 演算くらい？(線形補間の時)
1粒子当りのデータ量: 12 バイト (単精度とすると)
つまり: 1 バイト当り 4 演算
GRAPE-DR カードの転送速度 : 2 GB/s
→ 8 Gflops しかでない。



別のアプローチは？
• GRAPE-DR を止めにして GPGPU を使うとどうか？

• V-GRAPE ならどうか？

• 計算量が増えるけれどそれに見合ったいいことがある方法
はないか？



GPGPU
グラフィックカードを計算に使う。

• 最新の nVidia 8800: C でプログラム書ける。ボード上
のメモリ 768MB、メモリ速度 90GB/s(SX-7 の3倍)

• 粒子データを全部ボード上に置いて GPU の C で全部プ
ログラム書き直せば400Gflops くらい出るかも。

• カード1枚当り数千万粒子、、、

• カードは安い (8万円くらい)



V-GRAPE
• まだない
• できたら、カードあたりメモリ 128MB くらい。 1000
万粒子がぎりぎり

• メモリバンド幅は 400GB/s くらいを計画。 1.5Tflops
くらい出るかも

• カードは高い (50万くらいでできたらラッキー)



計算量を増やす
高精度のスキームならいいことがあるか？

物事をポジティブに解釈すると:
通信リミットで性能が決まっている
= 複雑な計算をしても遅くならない

例えば 3 次補間にする
→ 計算量は 10 倍以上に増える
→ GRAPE-DRでも 100Gflopsくらいは出るかもしれない

そういう需要があるなら、、、



まとめ
• GRAPE では、重力相互作用計算に専用化したパイプラ
インプロセッサをフルカスタム LSI で実現することで、
同時期のマイクロプロセッサの数十倍の性能を数分の一の
商品電力で実現してきた。

• GRAPE-DR では、SIMD 方式でプログラム可能にす
ることで GRAPE より広い応用を実現する。コストは数
倍あがるが我慢する。

• サンプルチップは完成し、正しく動作をすることが評価
ボードで確認できた。

• V-GRAPE ではコストを下げ、アプリケーションを増や
すためオンチップメモリを増やす。

• PIC コードには、
– 高次精度が必要なら GRAPE-DR でも
– 低次なら例えば GPGPU や V-GRAPE なら
使えるかもしれない。



予備資料



Memory Wall への対応法
• ベクトルプロセッサ

– 正攻法で高速、多数のメモリ配線を用意
– 利点: 多くのアプリケーションプログラムで
高い実効性能

– 欠点: 高価

• スカラープロセッサ
– 多階層のキャッシュ
– 利点: 安価
– 欠点:

∗ 設計が複雑
∗ アプリケーションを性能がでるように書くのは困難

· キャッシュの振る舞いを間接的に制御する
必要あり

· プリフェッチでは不十分



これでいいのか？
• プロセッサチップでのトラ
ンジスタの利用効率

– 1990年から一貫して
低下を続けてきた

• スカラープロセッサ
– ほとんどの面積がキャッ
シュとその制御回路

• ベクトルプロセッサ
– ほとんどの面積が I/O
とベクトルレジスタ

トランジスタの有効利用法を考え直す時期



システム構成の考え方

•アプリケーション実行はホスト計算機との
連携で行う

•できるだけ強力なホスト計算機・ネットワークを
使いたい

•以下に示すシステム構成は最低線のもの



プログラミング環境
• 加速ボードのメーカーが必ずいうこと:

– アプリケーションプログラムから加速ボード側で実行
できる部分を自動検出、変換できます

– ソースコードに手を加えずに性能向上可能です

• 30年前から同じことをいわれてきた

– 今更騙される人はいない

• より現実的、効果的なアプローチ
– 加速ボードでは単純なカーネルルーチンだけを実行
– 他の部分はホスト上のプログラム。
これは「基本的には」改変なし



V-GRAPE で提供する環境
• カーネルルーチン

– 行列乗算、対角化等の行列演算ルーチン
∗ BLAS, LAPACK のサブルーチンの形に

– 粒子間相互作用計算ルーチン
∗ 単純な粒子間相互作用程度はアセンブラでも書ける

– 二電子積分、交換積分などグランドチャレンジに
必要なルーチン

• アセンブラ
– 昔はみんなこれで書いていた

• PE 上でのコードに対して、「高級言語」を提供

– PGDL (理研 濱田、中里、FPGA 再構成計算用コン
パイラ)

– SPH 法のための専用パイプライン (演算器150) の合
成に初めて成功



ソフトウェアの継承性
カーネルルーチンだけに限る:

• それ以外の部分は計算機に依存しない
• その部分だけ移植すればよい
• 実はもっと汎用的な計算機でもその部分だけチューニング
すればよい

アプリケーションのうち、マシン依存で変更するべき部分を特
定することと同等



普通の並列計算機と何が違うか？
並列計算機の古典的な分類 (M. Flynn)
SISD/SIMD/MISD/MIMD

同時に処理される

• 命令列が一つ (SI)か複数 (MI)か

• データ列が一つ (SD)か複数 (MD)か

この分類に入れるなら SIMD。過去の SIMD機とは色々違う。

• 上のレベル (並列ホスト)では MIMD

• 接続ネットワークを相互作用計算に最適化



接続ネットワーク
何故接続ネットワークが問題か？

SIMD 並列計算機を GRAPE として使う (粒子間相互作用
の計算に使う)ことを考える。
単純な使いかた: 1000 個プロセッサがあれば、1000個の粒
子への力を計算。
利点:

• 単純なネットワークでいい (放送とランダムアクセス)

• メモリもプロセッサあたり少しだけあればいい
問題点:

• 独立時間刻みでは 1000 は多すぎる (複数チップ/ホスト
でもっと悪くなる)

• チップの高速動作が困難になる。



みかけ上の並列度を下げる
複数のプロセッサ(PE)が同じ粒子への別の粒子からの力を計
算、後で合計 (j-並列)
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• 合計はチップ内です
る必要あり
(GRAPE-6 でボー
ド上でやっているの
と同じ)

• 2種類の「放送」が
必要:論理的にプロ
セッサは2次元配列、
縦、横両方の放送



実際のチップ内ネットワーク
PE は放送メモリとだけ接続

放送メモリからそれにつながった PE には
• 放送

• ランダム読み書き

チップ外ポートから放

送メモリには

• 放送

• 縮約 (総和など)

しながら読み出し

• ランダム読み書き
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Memory controller/Host

これで必要なことは全てできる。



ハードウェアのイメージ
SING: Sing Is Not GRAPE、チップの開発コードネーム

SINGFPGA
CP

DRAM

SINGFPGA
CP

DRAM

SINGFPGA
CP

DRAM

SINGFPGA
CP

DRAM

FPGA
Host interface

PCI-X/PCIE
PCI カードサイズでは収まらない気がするけど、、、



どうやってプログラムするか？という話
• 今までの GRAPE とは全然違う: プログラムを書く必要
がある

• 古典的な SIMD マシンともプログラミングモデルが違う

– GDR の部分は「付加プロセッサ」:そこでプログラム
全体が走るわけではない

– 通信モデルが違う
– 制御プロセッサはハードウェアレベルで変更可能(FPGA
で実装)

制御プロセッサの中身を決める = プログラミングモデルを決
める



アセンブラ定義の概要
• 放送メモリ、 PE ローカルメモリに変数を置くことがで
きる

• PE レジスタはアドレスで直接指定。(変数を置けるよう
に変えるかも)

• ベクトル変数とスカラー変数がある
• 並列に実行する命令は明示的に指定する。



アセンブラの例
単純な重力計算の例

var vector long xi hlt flt64to72
var vector long yi hlt flt64to72
var vector long zi hlt flt64to72
var vector short idxi hlt fix32to36ru
bvar long xj elt flt64to72
bvar long yj elt flt64to72
bvar long zj elt flt64to72
bvar long vxj xj
bvar short mj elt flt64to36
bvar short eps2 elt flt64to36
bvar short idxj elt fix32to36ru
var short lmj
var short leps2
var short lidxj
var vector long accx rrn flt72to64 fadd
var vector long accy rrn flt72to64 fadd
var vector long accz rrn flt72to64 fadd
var vector long pot rrn flt72to64 fadd

ここまでで変数宣言。 hlt, elt, rrn は通信タイプ。そのあと
のは変換タイプ



アセンブラの例(続き)
loop initialization
vlen 4
uxor $t $t $t
upassa $ti $ti $lr40v
upassa $t $t $lr48v
upassa $t $t $lr56v
upassa $t $t pot
loop body
vlen 3
bm vxj $lr0v
vlen 1
bm mj lmj
bm eps2 leps2
bm idxj lidxj

初期化(ループ前に実行)とループ本体の一部(放送メモリから
の転送)



アセンブラの例(続き)
vlen 4
nop
upassa idxi idxi $t
uxor $ti lidxj $t
moi 2
ulnot $ti $ti $t # mreg 1 indicates i != j
moi 0
nop
fsub $lr0 xi $r6v $t
fsub $lr2 yi $r10v ; fmul $ti $ti $t
fsub $lr4 zi $r14v
fmul $r10v $r10v $r18v ; fadd $t leps2 $t
fmul $r14v $r14v ; fadd $fb $ti $t
fadd $fb $ti $r18v $t # rsq is now in r18 t, dx, dy,dz are in 6,10,14

自己相互作用のチェック、座標の引き算と距離の2乗の計算



アセンブラの例(続き)
ulsr $ti il"60" $t $lr22v
ulsr $ti il"1" $t
uadd $ti $lr22v $t
usub hl"9fd" $ti $t # $lr8v は指数の 1.5倍
ulsl $ti il"60" $lr30v
moi 1
uand il"1" $lr22v
moi 0
uand $r18v h"000ffffff" $t
uor $ti h"3ff000000" $t
fmul $ti f"0.57" $t
fsub f"1.57" $ti $t
mi 1
fmul f"1.414" $ti $t
mi 0
nop
fmul $t $lr30v $t $r22v # Here the result is the initial guess

r−3 の初期推定値。これは手抜きな1次式



アセンブラの例(続き)
fmul $r18v $r18v $r26v $t
fmul $r18v $ti $r26v $t
fmul $ti f"0.5" $r26v # r26v is a**3/2
fmul $r22v $r22v $t
fmul $ti $r26v $t
fsub f"1.5" $ti $t
fmul $r22v $ti $t $r22v
fmul $ti $ti $t
fmul $ti $r26v $t

(反復ちょっと省略)
fsub f"1.5" $ti $t
fmul $r22v $ti $t $r22v
fmul $ti $ti $t
fmul $ti $r26v $t
fsub f"0.5" $ti $t
fmul $r22v $ti $t
fadd $r22v $ti $t
fmul lmj $ti $t $r22v

ニュートン反復



アセンブラの例(続き)
mi 2
fmul $r6v $ti ; upassa pot pot $lr0v
fmul $r10v $t ; fadd $fb $lr40v $lr40v accx
fmul $r14v $t ; fadd $fb $lr48v $lr48v accy
fmul $r18v $t ; fadd $fb $lr56v $lr56v accz
fadd $fb $lr0v pot

ポテンシャルと加速度の積算
この記述から、インターフェース関数とシミュレータを動かす
のに必要なデータを生成する。



インターフェース関数
中身はアセンブラ記述から自動生成される。

int SING_send_j_particle(struct grape_j_particle_struct *jp,
int index_in_EM);

int SING_send_i_particle(struct grape_i_particle_struct *ip,
int n);

int SING_get_result(struct grape_result_struct *rp);
void SING_grape_init();
int SING_grape_run(int n);

これにもう一層かぶせれば GRAPE-3/5互換インターフェー
スはできる。



インターフェース構造体
これももちろん自動生成される。
struct grape_j_particle_struct{

double xj;
double yj;
double zj;
double mj;
double eps2;
UINT32 idxj;

};
struct grape_i_particle_struct{

double xi;
double yi;
double zi;
UINT32 idxi;

};
struct grape_result_struct{

double accx;
double accy;
double accz;
double pot;

};



チップ全体フロアプラン

• 特におかしいとこなし

• サイズは大きい。
17mm角



放送ブロックフロアプラン

• 特におかしいとこなし



PE フロアプラン


