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１． 本課題の研究の背景、目的、関係するプロジ

ェクトとの関係 

 近年急速にそのニーズが高まっているナノテク

ノロジーの一端を担う流動プラズマ支援型ナノ粒

子量産プロセスを計算対象として取り上げ、その

マクロスケールからナノスケールに及ぶマルチス

ケール物理の包括的なシミュレーションを実現す

る。これによりプロセスを構成する数多の素過程

とそれらの干渉現象が初めて解明され、物理学・

化学・材料科学分野への学際的な貢献を果たすの

みならず、産業界に対しても実機の最適制御のた

めの指針提供が叶うことになる。しかし、そのた

めには現在膨大な時間を要するナノ粒子群生成プ

ロセスシミュレーションの高速化が必要不可欠で

あり、その並列度の高さを考えると特に GPU によ

る高速化が有望である。このためには GPU を搭載

する大規模クラスタが必要不可欠であるため、国

内有数の大規模 GPU クラスタシステムである多目

的クラスタを利用する。 

２． 具体的な利用内容、計算方法 

 多目的クラスタを利用して GPU による高性能

計算を行い、様々なパラメータ設定でのナノ粒子

生成プロセスをシミュレートするとともに、MPI

アプリケーション中で GPU を効果的に利用する

技術の性能評価を行う。 

３． 結果 

 ナノ粒子群生成プロセスのシミュレーション

には大容量メモリが必要であり、高解像度なシミ

ュレーションを行うためには、大規模分散メモリ

型並列システムによる並列処理が必要不可欠で

ある。また、シミュレーションの実行時間も長い

ため、その飛躍的な高速化の要求も強い。しかし

ながら、その疎粒度並列性は限られているため、

MPIプロセス数の上限は制約されている。このた

め、各 MPI プロセスを GPUによって高速化するア

プローチが有望である。 

しかし、MPI と OpenCL のハイブリッドプログ

ラミングにおいては、システム依存の複雑な実装

が要求される。このため、その実装の詳細をアプ

リケーション開発者が意識しなくて済むように

OpenCL を MPI 向けに拡張した clMPI を開発して

おり、平成 25 年度にはその仕様を他の I/O にも

拡張し、学術論文への投稿を準備している。 

また、OpenACCを用いてナノ粒子生成シミュレ

ーションを再実装し、OpenACCにおける最適化手

法と従来の CUDA/OpenCL における最適化手法の

類似性を議論した。その結果を図 1 に示す。基本

的に OpenACC では、OpenCL と同様の最適化が効

果的である。しかし、一部の最適化手法を OpenACC

では実現することができず、特に共有メモリを明

示的に利用できないことが大きな性能差につな

がっている。このため本研究では CAPS 社の

OpenACCコンパイラで共有メモリを明示的に利用

するための独自のディレクティブを作成した。そ

の結果、OpenCL と比較して遜色のない性能を達

成できることが示された(図 1の opt4)。 

図 1:  OpenACC と OpenCL との比較 

４．まとめと今後の展望・計画 

  ナノ粒子群生成プロセスシミュレーションを

OpenACCで再実装し、その実用性を評価した。国

際ワークショップで発表されている。さらに昨

年国際ワープショップで発表された clMPI を拡

張した学術論文を投稿に向けて準備中である。 
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