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よりよい超大規模並列CFDコード開発にむけて
Toward Better Development of Extreme-Scale CFD codes

⃝ 小野 謙二，理研 計算科学研究機構, 神戸市中央区港島南町 7-1-26, E-mail：keno@riken.jp

Kenji Ono, RIKEN AICS, 7-1-26 Minatojima-minami-cho, Chuo-ku, Kobe, Japan

Many challenges are required to develop large-scale parallel simulation codes, which include considering produc-
tivity and maintenance as well as to improve the performance and accuracy of the codes. In this paper, the author
would like to share useful information for developing large-scale CFD codes.

1. はじめに
「京」コンピュータを始めとする超並列計算機の出現

により，高並列計算環境が現実的なものになってきてい
る．これらの巨大な計算機資源は，科学的な発見や工学
的な知見を得るための道具として利用されるが，そのた
めには，計算科学の研究者が超並列計算機の性能を引き
出すプログラムを開発することが重要なタスクとなる．
一般的に，効率的なプログラムを書くために必要な知識
やツールの研究開発は計算機科学分野の範疇にある．こ
れまでの研究教育のカリキュラムでは，一般的には，物
理化学分野のシミュレータを開発する研究者はこのよう
な知識を詳細に系統的に学習する機会はあまりなかった．
大規模な計算機資源を使い先端的な研究成果を創出して
いくためには，高い性能をもつプログラム開発が必要で
あり，そのような高性能プログラムを効率よく開発する
技術を習得する意義は大きい．本稿の目的は，オープン
ソースのプロダクトを中心として，より効率的な大規模
並列プログラム開発の生産性を高めるための視点を共有
することである．
2. 高生産性ソフトウェア開発における視点
いわゆるスパコンで動作させる科学技術計算のプログ

ラム開発は一般的なコードとは異なり，実行性能をきわ
めて重視しているため，そのソフトウェア開発には特殊
な課題がある．しかしながら，一般的なプログラム開発
で行われているような生産性を高める工夫は同様に適用
可能である．ここではコード開発において，考慮すべき
項目をリストアップする．
2.1 言語とコンパイラ
科学技術計算コードの記述には，Fortran言語が良く用

いられる．Fortranは簡便な記法で数値計算アルゴリズム
を効率よく記述できる特長がある．記述の上で C/C++
に比べて制限があるが，逆に，コンパイラにとっては解
析しやすく，ハードウェアに最適化したコードを生成し
やすい．一方，C/C++は柔軟な記述が可能であるが，高
性能化のためにはコンパイラが最適しやすいソースコー
ド記述を心がける必要がある．
別の観点からは，Fortranと Cは手続き型言語である

が，C++はオブジェクト指向である．オブジェクト指向
は，一般的に，大規模コード開発に適していると言われ
るが，従来の手続き型言語でも適切なモジュール化やイ
ンターフェイスを定義することにより，メンテナンスし
やすい大規模コードは開発可能である．オブジェクト指
向言語特有のポリモーフィズムや STLの使用は性能の上
でボトルネックになることもあるので，利用法には注意
を要する．また，同じ STLでも処理系によりその内部実
装が異なるため，プラットホームが異なると性能が大幅
に異なることもある．
近年は，処理系の言語間サポート（Interoperability）

も良くなり，FortranとC/C++の混合言語で記述するこ
とも多くなってきた．混合言語のメリットは，それぞれ
の言語系の得意なところを利用する点にある．その一方
で，言語学習の手間がかかる．また，Cと Fortranでは
配列変数の記述順が A[k][j][i]と A(i, j, k)のように逆に
なる点などにも注意を払う必要がある．混合言語として
は，他にもコンパイル型の言語とスクリプト（インター
プリタ）の混合利用がある．この場合，スクリプトをモ

ジュールを接続する糊（glue）として利用し，実行時の
多様性を持たせることに役立つ．
2.2 OpenMPとMPI

プロセス数が非常に多くなると，いわゆる FlatMPIの
みでは性能のボトルネックが現れるため，OpenMPとの
Hybrid並列モデルが推奨されている．MPIで領域分割
型の実装を行うと，MPIライブラリがライブラリ内部で
隣接間の通信テーブルを作成・保持する．大規模並列実
行ではこのテーブルが巨大になるため，ユーザメモリ空
間を圧迫することにも注意する必要がある．MPIの通信
実装はハードウェアに依存した部分もあり，高性能通信
のためには RDMAなどが利用できれば積極的に利用し
たい．
MPIの代替として，例えば XMP言語 (6)などがある．

対応している言語やプラットホームは少ないが，簡便な
記述で隣接間通信を記述できる特徴がある．また，一部
RDMAによる実装で通信性能を高めている．
一方，高性能な通信アルゴリズムとして，通信隠蔽実

装や非同期アルゴリズムなどの研究も進んでいる．
2.3 チューニング，性能プロファイル
ソフトウェアの性能向上を図るためにチューニング作

業が行われるが，その際に様々なプロファイリングツー
ルが利用される．ソフトウェアベースで性能を測定する
ツールやハードウェアカウンタにアクセスし性能情報を
取得する PAPIインターフェイス (7)などがある．オープ
ンソースのツールとしては TAU(8) などがある．しかし
ながら，動的な挙動により性能が変化するプログラムの
場合には，アルゴリズムの設計時に全ての挙動を想定す
ることは難しい．このような場合，実行時の性能を記録
し，分析するツールが必要となる．プロダクションラン
などの実行時における，このような問題を解決するため
に，実行時性能を取得するライブラリ PMlibを開発して
いる．PMlib(11)は並列実行時のタイミングや演算数をサ
ンプリングし，簡易・詳細レポートを出力する．プロセ
スグループが異なる場合や PAPIにも対応している．
2.4 デバッガ
最も簡単なデバッグ法としては，プログラム中に想定

動作の応答を出力するデバッグライトがあるが，詳細な
情報を得る標準的なツールとして gdbやTotalViewなど
のデバッガが利用できる．一般的にアルゴリズム開発に
おいては，データを可視化しながらデバッグすることが
有用な場合が多い．この点では可視化ツールと組み合わ
せたデバッガなどが期待される (26)．
2.5 バージョンコントロール
バージョン管理システムは，プログラムを構成する各

種ファイルの更新履歴を追跡する．これにより，任意の時
点の構成ファイルへアクセスでき，過去に遡った修正やブ
ランチによるバグ修正や複雑な管理が可能になる．また，
このバージョン管理システムは複数の開発者によって開発
を進める場合にその威力を発揮する．CVS, Subversion,
Mercurial, Gitなどのシステムがある. 最近では github(5)

の利用により，開発過程の共有やデプロイ（展開）まで
もオープンソース化されている．
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2.6 統合開発環境，ビルドツール
ソースコードを記述するエディタには，簡単な機能の

ものから多機能のものまで様々なツールが存在する．viや
Emacsを始めとして，統合開発環境（IDE）としてEclips
や Xcode(Apple)など生産性を高める上で効果がある．
ライブラリ生成やアプリケーションのコンパイルには

makeシステムが利用される．様々なプラットホームでの自
動コンパイルを実現するためのツールとして，各プラット
ホームに応じたmakefileを自動生成するGNU autotools
や Cmakeがある．これらのツールは，ビルド過程を自
動化し，クロスコンパイルもサポートしている．また，
CmakeはWindowsへも対応している．
2.7 ドキュメンテーション
ソースコードの技術文書は，様々な形で提供される．例

えば，独立した文書として利用マニュアルや設計書があ
る．一方，プログラムがどのように動作するか，あるい
は実装の意図などを説明する場合には，ソースコード中
にコメントとして埋め込まれている場合が多い．ソース
コード中に埋め込まれた指定形式のコメントを自動抽出
して成形し，文書を自動生成するツールがドキュメンテー
ションツールである．例えば，Doxygen(3), Javadocなど
は，pdfや htmlに文書を成形し，出力する．また，クラ
ス間の関係を示したクラス階層図なども出力可能である．
2.8 継続的インテグレーション

Continuous Integration(CI)は，高品質なプロダクト
を効率よく開発するためには是非とも検討すべきツール
である．予め記述されたテストを自動で実行し，以前の
（正しい）結果との比較を行い，開発プログラムの正しさ
を担保することが主な目的である．Githubリポジトリな
どとの連携も可能で，リポジトリにコミットすると自動
でテストを実行，レポート作成，メール通知などができ
る．Jenkins(9), Circle CI(10)など多くのツールが存在す
る．開発の過程では，プログラムの改善や機能追加，リ
ファクタリング時に思わぬ副作用や間違いが生じる場合
がある．このようなとりにくいバグを潰すことに効果が
ある．
2.9 プロジェクト管理・コミュニケーションツール
数万行にもなる大規模コードの開発には様々な要素が

含まれ，また長期間にわたるメンテナンスを行っている
場合には複数の開発者が関わることになる．開発者間の
開発状況の情報共有，あるいは開発者とユーザ間のコミュ
ニケーションを図るために，プロジェクト管理システム
が利用される．代表的なものにRedmineがあり，タスク
管理、進捗管理、情報共有などの機能を提供する (2)．
2.10 数値計算ライブラリ
汎用の高性能な数値計算ライブラリとして，BLAS, LA-

PACK, ScaLAPACK, FFTWなどが利用される．これら
は科学技術計算でよく利用される微分方程式，固有値計算，
連立方程式に加え，統計処理の様々な関数群を提供する．
また，汎用的な線形ソルバや反復ソルバとして PETSc,
Aztec, Lis, Hypreなど (12)多くのライブラリが提供され
ている．特に大規模で高速な固有値計算にはEigenExa(4)

が「京」コンピュータなどで動作する．
2.11 領域分割
並列計算時の領域分割時，あるいはタスクのロードバ

ランスをとる場合に分割アルゴリズムが必要となる．グラ
フ分割によるアルゴリズムをライブラリ化したMetis(13),
Zoltan(14), Scotch(15) などが提供されている．ユーザが
自分で分割アルゴリズムを記述する場合には，空間充填
曲線（Space Filling Curve, SFC）を分割することにより
ロードバランスをとることが多い．
2.12 Mesh/Geometry

大規模計算のための格子作成は，重要な課題の一つで
ある．複雑形状の大規模格子生成方法として，計算時の
自動格子生成を提案しているが，このアプローチでは解

析ソルバー側で形状情報を保持管理することが必要とな
る．このため，領域分割型の並列計算に対応した形状管
理ライブラリ Polylib(16)を構築・提供している．Polylib
はポリゴンベースの形状データ管理ライブラリで，領域
分割に基づく並列処理に対応している．現在，細分割曲
面にも対応できるように長田パッチベース (17, 18)の形状
表現にカーネルを換装中である．
2.13 可視化・ファイル入出力
大規模並列計算において，ポスト処理は解決すべき研

究対象の一つである．大規模かつ多数のデータファイル
を対象とするため，まずファイル管理機能が必要となる．
多数のファイルは，メタデータにより管理され，アプリ
ケーション間のデータ授受はライブラリを利用すること
で自動化できる．ファイル入出力のライブラリとしては，
階層的なデータ構造を記述し，そのファイル入出力を行
う HDF5(19)，気象分野で用いられる netCDF(20)，様々
なファイル I/O機能を提供するAdios(21)などがある．大
規模並列データの可視化システムとしては，米国 DOE
開発の Paraview(22), VisIt(23) などがあるが, 国内では，
HIVE(24), V-Isio(25) が提供されている．
2.14 ミドルウェア・フレームワーク
並列アプリケーションを記述するミドルウェアとして

は，多くのミドルウェアやフレームワークが提供されて
いる (27, 28, 29, 30, 31, 32)．これらの領域分割型のアプリを
記述するミドルウェアは，データ構造の定義，通信処理，
領域分割法，その他ユーティリティなどの機能を提供す
る．提供する機能により，ライブラリ形式にするのがよい
か，あるいはフレームワーク形式にするのがよいか，実
装は異なってくる．また，利用に際しては，要求される
ミドルウェアの理解の程度も異なってくる．
2.15 Verification & Validation
開発したシミュレータの機能や性能・信頼性などを担

保するためには，そのドキュメントとともに，ユーザが
アクセスし検証できるデータセットの提供も必要である．
さらに，検証問題や実験データなども併せてオープンに
できるとよい．このような動きには，OpenFOAMの検
証データを集めたサイト (33) などがある．著者らは，計
算工学ナビ (34) にて国プロで開発したシミュレータの検
証データを関連情報とともに提供している．
3. まとめ
大規模並列プログラム開発における生産性向上や信頼

性の担保，展開，長期にわたるメンテナンスなど，ソフ
トウェア工学の点から検討すべき項目について列挙した．
紹介したもの以外にもコード開発に役立つ様々なツール
は数多く提供されている．使い方を学習しなければなら
ない手間はあるものの，経験上，それ以上の恩恵に浴す
ることが多い．
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