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Rich Vuduc (Georgia Tech) says …
From: "Richard (Rich) Vuduc" <richie@cc.gatech.edu>
Date: Thu, 24 Dec 2015 23:01:49 +0000
Subject: Re: Thank you very much !! 
To: "NAKAJIMA, Kengo" <nakajima@cc.u-tokyo.ac.jp>,

I am sorry to miss your Christmas talk 
-- you are like the Pope. :)

i.e. Each of us is like the Pope !!
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ppOpen-HPCとは？
• ppOpen-HPCはJST戦略的創造研究推進事業CREST研究領域

「ポストペタスケール高性能計算に資するシステムソフトウェア技術
の創出（研究総括：佐藤三久（理研AICS））」の一環として「自動

チューニング機構を有するアプリケーション開発・実行環境」におい
て2011年度から5年計画で開発されているオープンソースフレーム
ワーク（pp=post peta）であり，

• メニィコアアーキテクチャに基づくポストペタスケールシステムの処理
能力を充分に引き出す科学技術アプリケーションの効率的な開発，
安定な実行に資するものである。

• 対象離散化手法を有限要素法等の5手法に限定し，各手法の特性
に基くアプリケーション開発用ライブラリ群，実行環境を提供する。

• 本研究は2016年度に筑波大学，東京大学共同で導入予定のポスト
T2Kシステム（ピーク性能25PFLOPS以上）をターゲットとし，東大情
報基盤センタースパコンの2,000人以上の利用者の新システムへの
円滑な移行を支援する。 4
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ppOpen-HPC covers …
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東大情報基盤センターのスパコン
2 big systems, 6 yr. cycle 
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Hitachi SR11000/J2
18.8TFLOPS, 16.4TB

Fat nodes with large memory

(Flat) MPI, good comm. performance

京(=K)Peta

Turning point to Hybrid Parallel Prog. Model

Fujitsu PRIMEHPC FX10
based on SPARC64 IXfx

1.13 PFLOPS, 150 TB

Hitachi SR16000/M1
based on IBM Power-7

54.9 TFLOPS, 11.2 TB
Our last SMP, to be switched to MPP

Hitachi HA8000 (T2K)
140TFLOPS, 31.3TB
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Post T2K
25+ PFLOPS

Initial Plan



ppOpen-HPCのターゲット
ポストT2K

• ポストT2K
− ピーク性能25PFLOPS超, 2016年秋稼働開始（予定）

最先端共同HPC基盤施設（JCAHPC，Joint Center for Advanced 
High Performance Computing）：筑波大学，東京大学

http://jcahpc.jp/
− メニーコアベース（Intel MIC/Xeon Phi等）

MPI + OpenMP + X
− ppOpen-HPCは利用者（東大センター：2,000人）の新システム
の円滑な移行を促進する

 京/FX10, Cray, Xeonクラスターも視野
‒ GPU
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プロジェクトの背景・現状

• ppOpen-HPCでは北大・東大・京大の各大型計算機センターと，地
球科学（東大（大気海洋研，地震研），JAMSTEC），工学（東大（新

領域））分野の密接な協力のもとで，実用的な大規模アプリケーショ
ン開発フレームワーク構築を目指している。
– 様々な分野の専門家によるCo-Design

• 地球シミュレータ，京コンピュータ，T2K等で既に稼働実績のある大

規模シミュレーションコードの共通機能を取り出し，次世代システム
向けの最適化，自動チューニング機構の適用を実施している。

• 開発成果はソースレベルで公開すると共に，東大情報基盤センター，
PCクラスタコンソーシアム（PCクラスタ実用アプリケーション部会）共
催により，産業利用も目指した講習会を開催し普及を図っている。
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既存フレームワークとの相違

• 5種類の離散化手法に対応

– 連成計算も可能

• 自動チューニング（AT）の採用

– チューニング技術の継承

– アーキテクチャの（ものすごく大きくない）変化に自動的に対応

– 問題サイズ等の細かい設定に最適なコードを生成できる

– 片桐先生の講演
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コード公開スケジュール
(英語ドキュメント付き，MITライセンス)
http://ppopenhpc.cc.u-tokyo.ac.jp/

• 毎年のSC-XYで更新，公開

• Flat MPI，OpenMP/MPIハイブリッド並列

• Multicore/Manycoreクラスタ向け→Xeon Phi最適化

公開の履歴

• SC12, Nov 2012 (Ver.0.1.0)
• SC13, Nov 2013 (Ver.0.2.0)
• SC14, Nov 2014 (Ver.0.3.0)
• SC15, Nov 2015 (Ver.1.0.0)
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New Features in Ver.1.0.0
http://ppopenhpc.cc.u-tokyo.ac.jp/

• HACApK library for H-matrix comp. in ppOpen-
APPL/BEM (OpenMP/MPI Hybrid Version)
– First Open Source Library by OpenMP/MPI Hybrid

• ppOpen-MATH/MP (Coupler for Multiphysics 
Simulations, Loose Coupling of FEM & FDM)

• Matrix Assembly and Linear Solvers for ppOpen-
APPL/FVM
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• ppOpen-HPC
• 最近の事例

– 中島研吾，成瀬彰，大島聡史，塙敏博，片
桐孝洋，田浦健次朗，有限要素法係数行
列生成プロセスのメニィコア環境における
最適化，情報処理学会研究報告（HPC-
152-12）情報処理学会第152回HPC研究
会（札幌，2015.12.17）

• 協力事例

• 今後の展開

• 余談
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FEMにおける行列生成

• 要素毎の積分方程式⇒要素マトリクス（密行列）

• 要素マトリクス重ね合わせ⇒全体マトリクス生成（疎行列）

1
1

2 3

4 5 6

7 8 9

2 3 4

5 6 7 8

9 10 11 12

13 14 15 16• 積分・マトリクス生成：要素単位

• マトリクス演算：節点単位

– ある節点には複数要素からの寄与が
あるため，並列計算時にはデータ依
存性を考慮する必要がある。

– 要素の色分け（Multicoloring）
• 実験環境

– Intel Xeon Phi
– NVIDIA Tesla K40

• Atomic演算ハードウェアサポート [KN et al. HPC-152, 2015]
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要素行列⇒全体行列への加算部
OpenACC: Atomic操作による同時書き込み回避

!$acc loop collapse(3) independent gang vector(128)
do ie= 1, 8
do je= 1, 8
do l = 1, 9
ip = OLDtoNEW(ICELNOD(icel,ie))
kk = l_kk(je,ie, icel1)

if (kk.ne.0) then
base = 9*(kk-1)

!$acc atomic update
AL(base+l)= AL(base+l) + l_a(je,ie, l, icel1)

!$acc end atomic
else

base = 9*(ip-1)
!$acc atomic update

D(base+l)= D(base+l) + l_a(je,ie, l, icel1)
!$acc end atomic

endif
enddo
enddo
enddo
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計算時間：Atomicの方がオリジナル
（coloring）より速い ! on K40

Hex, ACC,
atomics

Hex, ACC,
coloring

Hex, CUDA,
atomics

Tet, ACC,
atomics

④疎⾏列更新 0.239 0.384 0.218 0.333

③⾏列成分計算 0.147 0.156 0.093 0.089

②インデックス計算 0.051 0.063 0.026 0.054

①ヤコビアン計算 0.069 0.070 0.026 0.026

0.0
0.1
0.2
0.3
0.4
0.5
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0.8
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ColoringAtomic

[KN et al. HPC-152, 2015]
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Coloring無し・Atomic操作の方が速い理由

Colored（4色）
同じ色の要素を同時処理

キャッシュが効かない：同じ
色の処理中には1節点に一
回しか触らない：Atomicによ
るオーバーヘッドを上回る

昔のベクトル機では問題無
かったのに・・・

[KN et al. HPC-152, 2015]
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様々な問題点の提起
• GPU（K40）

– Atomic演算がハードウェアサポートされるとは素晴らしい

– 色分け（coloring）の必要が無くなり，しかも速い
• Coloringは並列化困難なプロセス（研究はされている）

• シリアル処理に時間がかかる：GPUの場合にはホストCPUで実行

• CPU, Xeon Phi
– Coloringによって並列性が抽出できるが，スレッド当り性能は結
果的に大幅に低下

• メモリースループットを稼げない

• 高いB/Fだと気にする必要ないかも⇒でも並列性が

– そもそも色分け（coloring）に時間がかかる（上述）

• Extraction of parallelism by coloring/reordering is very 
common for computations on manycore architectures
– Co-Design (including programming env.) is very effective



• ppOpen-HPC
• 最近の事例

• 協力事例

• 今後の展開

• 余談
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研究協力・普及

• 国際的共同研究

– Lawrence Berkeley National Lab.
– 国立台湾大学，国立中央大学（台湾）

– ESSEX/SPPEXA/DFG, Germany
– IPCC（Intel Parallel Computing Ctr.）

• 普及

– 大規模シミュレーションへの適用
• CO2 地下貯留，物性物理

• 宇宙物理，地震シミュレーション

• ppOpen-AT, ppOpen-MATH/VIS, ppOpen-MATH/MP
• 線形ソルバー群，H行列ライブラリ

– 国際WS（2012,13,15）
– 講習会（東大センター），講義
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共同研究等事例（1/3）
• ppOpen-AT関連共同研究

– 工学院大学 田中研究室
• 田中研究室開発のAT方式(d-spline方式)の適用対象としてppOpen-AT
のAT機能を拡張

– 東京大学 須田研究室
• 電力最適化のため，須田研究室で開発中のAT方式と電力測定の共通

APIを利用し，ppOpen-ATを用いた電力最適化方式を提案〔Katagiri et 
al. IEEE/MCSoC 2013 Best Paper Award〕

• JHPCN共同研究課題

– 高精度行列‐行列積アルゴリズムにおける並列化手法の開発
（東大，早稲田大）（H24年度）（研究としては継続）

• 高精度行列-行列積演算における行列-行列積の実装方式選択に利用

– 粉体解析アルゴリズムの並列化に関する研究（東大，法政大）
（H25年度）

• 粉体シミュレーション向け高速化手法の性能パラメタ選択にＡＴ適用検討
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共同研究等事例（2/3）
• JHPCN共同研究課題（続き）

– 巨大地震発生サイクルシミュレーションの高度化（京大，東大
他）（H24・25年度）（研究としては継続：JAMSTEC/AICS）

• Hマトリクス，領域細分化

– ポストペタスケールシステムを目指した二酸化炭素地中貯留シ
ミュレーション技術の研究開発（大成建設，東大）（H25年度）（研
究としては継続）

• 疎行列ソルバー，並列可視化

– 降着円盤シミュレーション（千葉大，東大）（H22年度～）
• 疎行列ソルバー，並列可視化

– 太陽磁気活動の大規模シミュレーション」（東大（地球惑星，情報
基盤センター））（H25年度～）

• 疎行列ソルバー，並列可視化
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共同研究等事例（3/3）
• Hマトリクス関連

– 巨大地震発生サイクルシミュレーションの高度化（京大，
JAMSTEC，理研AICS，東大地震研）

– 超伝導送電線シミュレーション（京大院工）

– ボース＝アインシュタイン凝縮シミュレーション（University of 
Belgrade）



ppOpen-HPCのCO2地下貯留
シミュレーションへの適用（大成建設）

• CO2を地下（1km以深）に貯留：温暖化ガス削減に寄与

• TOUGH2：有限体積法による多相流れ・物質移動・化学反
応シミュレータ（地下水）（Lawrence Berkeley Natl. Lab.）
– 地下深部における超臨界状態のCO2の挙動

– 三次元多相流れ（液体・気体）方程式＋三次元物質移動方程式

– Originalコードは連立一次方程式求解にAztecライブラリを使用

• 地球シミュレータ・地球シミュレータ2での稼働実績あり

– 大成建設，海洋研究開発機構，NEC，東大情報基盤センター，
Lawrence Berkeley国立研究所による共同研究・協力

• ベクトル化（線形ソルバー部）により約50倍の性能向上

– 2010年度地盤工学会地盤環境賞受賞

• 疎行列ソルバーにppOpen-APPL/FVMを適用（Block ELL）
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Simulation of Geologic CO2 Storage

[Dr. Hajime Yamamoto, Taisei]
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係数行列格納方法
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CRS ELL Sliced ELL SELL-C-
(SELL-2-8)

C





COPYRIGHT©TAISEI CORPORATION ALL RIGHTS RESERVED

Diffusion‐Dissolution‐Convection Process

28

• Buoyant scCO2 overrides onto groundwater
• Dissolution of CO2 increases water density
• Denser fluid laid on lighter fluid
• Rayleigh‐Taylor instability invokes convective 
mixing of groundwater

The mixing significantly enhances the CO2
dissolution into groundwater, resulting in
more stable storage

Supercritical 
CO2

Caprock (Low permeable seal)

Injection Well

Native Groundwater (Brine)

Reservoir

Convective Mixing

Preliminary 2D simulation (Yamamoto et al., GHGT11)
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Density convections 
for 1,000 years:

Flow Model
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• The meter‐scale fingers gradually developed to larger ones in the field‐scale model
• Huge number of time steps (> 105) were required to complete the 1,000‐yrs simulation
• Onset time (10‐20 yrs) is comparable to theoretical (linear stability analysis, 15.5yrs)

Only the far side of the vertical 
cross section passing through 
the injection well is depicted.
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TOUGH2‐MP, Aztec Solver (FX10)

TOUGH2‐MP, BELL‐R solver (FX10)

TR‐MP, Aztec Solver (FX10)

Performance: Heterogeneous, Non‐linear models
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The	scalability	may	be	suppressed	depending	on	the	problem	size	as	
well	as	the	severity	of	heterogeneity	and	non‐linearity	of	models

Fujitsu FX10（Oakleaf-FX），約30M DOF：従来の2～3倍の性能

◆従来型, CRS
（反応有り）

▲従来型, CRS
（反応無し）◆ppOpen-HPC：

ELL（反応無し）



• ppOpen-HPC
• 最近の事例

• 協力事例

• 今後の展開

• 余談
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ポストムーアへ向けた仮定と期待
Assumptions & Expectations towards Post-Moore Era

• Higher Bandwidth, Larger & Heterogeneous Latency
– Memory: 3D Stacked Memory
– Network: Optical Communication
– Both of Memory & Network will be more hierarchical

• Larger Size of Memory & Cache
• Transaction/Transactional Memory
• Application-Customized Hardware, FPGA
• Large Number of Nodes/Number of Cores per Node

– under certain constraints (e.g. power, space …)

• とは言え，しばらくはB/Fは低下の一途をたどるであろう。
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次世代システムにおけるアプリケーション
開発用フレームワーク：pK-Open-HPC

• 完全非構造格子：性能を引き出すことはより困難に

• ボクセル型有限要素法／有限体積法へのシフト
– ELL, Sliced-ELL, SELL-C-Sigma

• 幾何学的（代数的）多重格子前処理付反復法
– 様々なアプリケーションへの対応

– 安定な緩和演算子（Smoother）
– 通信削減（Communication Avoiding/Reducing）アルゴリズム

• ポストムーアまでのつなぎ
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係数行列格納方法

34

CRS ELL Sliced ELL SELL-C-
(SELL-2-8)

C





Analyses by Detailed Profiler of 
Fujitsu FX10, single node, Flat 

MPI, RCM (Multigrid Part), 
643cells/core, 1-node

35

Instruction L1D
miss L2 miss SIMD

Op. Ratio GFLOPS

CRS 1.53109 2.32107 1.67107 30.14% 6.05

Original
ELL 4.91108 1.67107 1.27107 93.88% 6.99

Sliced
ELL 4.91108 1.67107 9.14106 93.88% 8.56

[KN ICPADS 2014]



GW Flow Simulation with up to 4,096 
nodes on Fujitsu FX10 (GMG-CG)
up to 17,179,869,184 meshes (643 meshes/core)

36

Matrix Coarse Grid

C0 CRS Single Core

C1 ELL (org) Single Core

C2 ELL (org) CGA

C3 ELL (sliced) CGA
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pK-Open-HPC
pK: Post K or similar manycore architectures
• pK-Open-FVM

– （FVM+Block-AMR）に特化したアプリケーション開発フレー
ムワーク

• pK-Open-SOL
– 前処理付き並列ソルバー

– Multigrid, H-Matrix, Low-Rank Approximation
– ELL, SELL-C-

• pK-Open-AT
– ppOpen-ATの拡張

– pK-Open-SOLにおける最適パラメータ選択

– 性能評価モデル構築，外部性能評価モデル導入
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pK-Open-FVM

pK-Open-SOL

pK-Open-AT

pK-Open-HPC



pK-Open-HPCの開発（1/2）
• ポストペタCREST残り期間（~2016.3）
• 理研AICS-東大情報基盤センタ－共同研究
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pK-Open-HPCの開発（2/2）
• FY.2016-FY.2017
• JST/CREST & DFG/SPPEXA (Germany) 

Collaboration
• ESSEX: Equipping Sparse Solvers for Exascale

– http://blogs.fau.de/essex/
– Leading PI: Prof. Gerhard Wellein (U. Erlangen)

• ESSEX II
– ESSEX
– ポストペタCREST：櫻井T，中島T
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ESSEX II
• Iterative Solver for Quantum Chemistry

– pK-Open-SOL
– Multgrid/Low-Rank Approximation
– Dr. Achim Basermann (DLR, German Aerospace Research 

Center)
• Performance Model for Stencil Computation

– pK-Open-AT
– Dr. Georg Hager (U. Erlangen)
– kerncraft: Loop Kernel Analysis and Performance Modeling 

Toolkit 
• https://github.com/cod3monk/kerncraft

• SELL-C- for Preconditioned Iterative Solvers
– pK-Open-SOL
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• ppOpen-HPC
• 最近の事例

• 協力事例

• 今後の展開

• ポストムーア的余談
– B/F=8になったら何が嬉しい？
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余談：B/F=8になったら何が嬉しい？

• 答え：全てがバラ色…になるかどうかはわからない

• 地球シミュレータ（初代，~NEC SX-6）がB/F=4
• 並列有限要素法の袖通信は非常に楽になる（次頁以降）

– スレッド数がO(103)以上になったときには問題あるかも知れない
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reordering
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Domain-to-Domain Communication
Exchange Boundary Information (SEND/RECV)

subroutine SOLVER_SEND_RECV                        &
(N, NEIBPETOT, NEIBPE,                  &
IMPORT_INDEX, IMPORT_NODE,             &
EXPORT_INDEX, EXPORT_NODE,             &
WS, WR, X, SOLVER_COMM, my_rank)

implicit REAL*8 (A-H,O-Z)
include 'mpif.h'
parameter (KREAL= 8)
integer IMPORT_INDEX(0:NEIBPETOT), IMPORT_NODE(N)
integer EXPORT_INDEX(0:NEIBPETOT), EXPORT_NODE(N)
integer SOLVER_COMM, my_rank
integer req1(NEIBPETOT), req2(NEIBPETOT)
integer sta1(MPI_STATUS_SIZE, NEIBPETOT)
integer sta2(MPI_STATUS_SIZE, NEIBPETOT)
real(kind=KREAL)  X(N), NEIBPE(NEIBPETOT), WS(N), WR(N)

do neib= 1, NEIBPETOT
istart= EXPORT_INDEX(neib-1)
inum  = EXPORT_INDEX(neib  ) - istart
do k= istart+1, istart+inum
WS(k)= X(EXPORT_NODE(k))

enddo
call MPI_ISEND 

(WS(istart+1), inum, MPI_DOUBLE_PRECISION,   &
NEIBPE(neib), 0, SOLVER_COMM,               &
req1(neib), ierr)

enddo

SEND

do neib= 1, NEIBPETOT
istart= IMPORT_INDEX(neib-1)
inum = IMPORT_INDEX(neib ) - istart
call MPI_IRECV 

(WR(istart+1), inum, MPI_DOUBLE_PRECISION, &
NEIBPE(neib), 0, SOLVER_COMM,             &
req2(neib), ierr)

enddo

call MPI_WAITALL (NEIBPETOT, req2, sta2, ierr)

do neib= 1, NEIBPETOT
istart= IMPORT_INDEX(neib-1)
inum = IMPORT_INDEX(neib ) - istart
do k= istart+1, istart+inum
X(IMPORT_NODE(k))= WR(k)

enddo
enddo

call MPI_WAITALL (NEIBPETOT, req1, sta1, ierr)

return
end

RECEIVE

[KN, 2007]
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Communication Overhead

Memory
Copy

Comm.
BandWidth

Comm.
Latency

depends on
message size

depends on
message size

[KN, 2007]
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Communication Overhead
= Synchronization Overhead

Earth Simulator
Comm.
Latency

[KN, 2007]
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Communication Overhead
Weak Scaling: Earth Simulator I

in 2002 (B/F=4)
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Communication Overhead
= Synchronization Overhead

Hitachi SR11000, IBM-BG
Memory

Copy
Comm.
BWTH

[KN, 2007]



49

Communication Overhead
Weak Scaling: IBM BG/L-Prototype

in 2004 
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Communication Overhead
Weak Scaling: Hitachi SR11000/J2

in 2007
●○ 3x503 DOF/PE
▲△ 3x323 DOF/PE
●▲ Flat-MPI ○△ Hybrid

Effect of message size
is significant.

Difference between 
Flat-MPI and Hybrid
is small.
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