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FDPSのリリースまで

• 2012年4月，理研計算科学研究機構(現R-CCS)に粒子系シミュ
レータ研究チーム発足

• 2012年11月，似鳥，岩澤着任
• 三宮で牧野さんと夕食食べながら，粒子系一般を扱えるようなDSLの

話を聞く．
• 「GreeMより2倍とか遅くなければよいから」と言われた．
• その後しばらくは似鳥さんはPMMM, 岩澤はPPPTをやっていた．



FDPSのリリースまで

• 2013年4月，谷川着任
• ここら辺からFDPS開発が動き始める．
• 3人で議論して，牧野さんに持って行って(却下)を繰り返していた．

• 仕様書を作る．
• FDPSは仮名で，誰かがそのうち良い名前を付けるはずとほっといた．

• 岩澤はリファレンスモデルとしての京の通信性能を調べつつ，並列ツ
リーコードを開発．

• alltoallが死ぬほど遅かった．
• 1M粒子を5ms．

• 2014年4月，細野着任
• この頃から実装仕様書を作っていた．
• 2014年の秋(確か)から実装を開始．

• C++03までの機能しか使えなかったのが大変だった記憶



FDPSのリリースまで

• 2015年3月 FDPS Ver. 1リリース
• 天文学会で何人かにFDPSの事で話かけられた記憶がある．
• 結構良さげな中華の店でお祝い．

• よだれ鶏を知る．
• 村主さんと結構お話した．
• 牧野さんがおごってくれた．ごちそうさまでした．



粒子シミュレーション
• 系を相互作用する多数の粒子によって表現し、個々の粒子の発

展方程式を解くことで、系の進化をシミュレーションする。
• 粒子が自動的に集まり系を表現するため、物体の衝突や破壊、形が大

きく変わる系、密度コントラストの高い系等のシミュレーションに強
い。

• 科学、工学の幅広い分野で使われている。
• 重力N体、MD、個別要素法、SPH、MPS、メッシュフリー法等。

メッシュ法 粒子法



FDPSの開発動機
• 大規模並列粒子シミュレーションコードの開発は容易ではない。

• 多くの研究者がプログラムの開発に多くの時間を取られてしまい、本来行う
べき研究の時間が少なくなってしまう。

• プログラム開発を得意としない研究者がシミュレーションを諦めてしまう。
その分野の発展を鈍らせる

• 様々な粒子法を用いたアプリケーションが存在する。
e.g. 天文学では GreeM, GAGET, pkdGrav, etc…

工学分野では Lex-ADV, EMPS, etc…
• これらは特定の問題に特化しており、他の問題へ応用する事は難しい。
• 新しいアルゴリズム等の導入が困難。

• しかし、粒子法シミュレーションの並列化手法アルゴリズムは問題
によらず似ている。

• 並列化アルゴリズムを一般化し、粒子法コード開発を支援するフ
レームワークの開発は可能か？
可能なら科学、工学、様々な分野の発展に寄与できる！



並列化粒子法コード開発を支援するフレーム
ワーク？

• 実現したい機能
• ユーザは並列化やツリー構造による粒子管理など、プログラム開発を

困難にしている部分を意識する必要がない
• ユーザーが自ら相互作用関数を定義することで、任意の2粒子間相互作

用を扱うことができる

• 実現する方法
• 粒子法コードのアルゴリズムを抽象化して考える。



抽象化された粒子法並列化アルゴリズム

1. 計算領域の分割
2. 計算領域に合わせた粒子交換
3. 相互作用計算の為のツリー構築とツリーウォーク（相互作用リス

ト作り）



抽象化された粒子法並列化アルゴリズム

1. 計算領域の分割
• 粒子の位置情報のみ必要。

2. 計算領域に合わせた粒子交換
• 粒子の位置情報のみ必要。

3. 相互作用計算の為のツリー構築とツリー
ウォーク（相互作用リスト作り）
• 粒子の位置情報が必要。

• 遠距離力の場合は質量や電荷等も必要。
• 力の種類(遠or近距離力)が必要。

一つの領域に一つのMPIプロ
セスを割り当てる。



抽象化された粒子法並列化アルゴリズム

1. 計算領域の分割
• 粒子の位置情報のみ必要。

2. 計算領域に合わせた粒子交換
• 粒子の位置情報のみ必要。

3. 相互作用計算の為のツリー構築とツリー
ウォーク（相互作用リスト作り）
• 粒子の位置情報が必要。

• 遠距離力の場合は質量や電荷等も必要。
• 力の種類(遠or近距離力)が必要。

遠距離力 短距離力粒子交換



抽象化された粒子法並列化アルゴリズム

1. 計算領域の分割
• 粒子の位置情報のみ必要。

2. 計算領域に合わせた粒子交換
• 粒子の位置情報のみ必要。

3. 相互作用計算の為のツリー構築とツリー
ウォーク（相互作用リスト作り）
• 粒子の位置情報が必要。

• 遠距離力の場合は質量や電荷等も必要。
• 力の種類(遠or近距離力)が必要。

粒子の位置情報と相互作用の種類が分かれば粒子法の並列化の一般化
は可能。
Framework for Developing Particle Simulators(FDPS)を開発。

遠距離力 短距離力
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FDPSのデザインコンセプト

• FDPS開発の基本的なアイディア(最終目標)
• アプリケーションプログラマが効率の良い粒子シミュレーションコードを短

時間で開発できるようにする。

• 内部実装の言語はC++
• 高い自由度と高い性能を両立させるためにFDPSはC++のテンプレートライ

ブラリになっている。
• ユーザーは相互作用関数と粒子データを定義し、FDPSのAPIを使ってプログ

ラムの開発を行う。
• 並列化

• 分散メモリー環境:MPI
• 共有メモリー環境:OpenMP
• APIの内部で使われている関数は並列化されており、ユーザーは並列化を意

識してコードを書く必要がない。



FDPSを用いた粒子シミュレーションの流れ
1. 各プロセスから粒子をサンプルし，サンプルした粒子からマルチセクション法により計算領域

分割を行う．

2. 各プロセスが担当する粒子が担当する領域内に収まるように，プロセス間で粒子の交換を行う．

3. 各プロセスが担当する粒子のみで木構造（ローカルツリー）を構築する．

4. 各プロセスが他のプロセスが相互作用計算を行うために必要な情報(LET:Local Essentail Tree) 
を他の全てのプロセスへ送る．

5. 担当している粒子とLET を用いて木構造（グローバルツリー）を再び構築．

6. 木構造を用いて相互作用リストを作成し相互作用を計算．

7. 相互作用計算の結果を用いて粒子の物理量を更新する．

8. 1に戻る

手順1-6をFDPSは担当。

FDPSは手順1,2,3-6に対応したC++のクラスをもつ。
• DomainInfoクラス: 領域のデータを持ち、領域分割を行う。
• ParticleSystemクラス: 粒子のデータを持ち、粒子交換を行う。
• TreeForForceクラス: 相互作用の計算を行う。
ユーザーはこれらのクラスを用いてプログラムを開発する



FDPSを使ったプログラム例

大規模並列N体コードが117行で書け
る

FDPSのインストール(ヘッダー
ファイルのインクルード)

粒子クラスの定義

相互作用関数の定義

メインルーチン



FDPSを使ったプログラム例(粒子クラス)

• いくつかのメンバ関数は必須、
関数名は固定。

• getPos(): 粒子座標を返す
• getCharge(): 質量や電荷を返す
• copyFromFP(): 粒子クラス間でのコピー
• copyFromForce(): 相互作用の結果をコ

ピー
• clear(): 相互作用の結果を消去

• これらのメンバ関数を使ってFDPSは
粒子クラスにアクセスする。



FDPSを使ったプログラム例(相互作用関
数)

• ニュートン重力の場合
• 関数内で2重ループを書く

• Barnesの方法を使うため。

相互作用を受ける粒子のループ
(i粒子ループ)

相互作用を及ぼす粒子のループ
(j粒子ループ)



FDPSを使ったプログラム例(メイン関数)

• 領域分割、粒子交換、相互作用計算に関する
クラスのインスタンを作り、メンバ関数を呼
び出す。

• 明示的にMPIを呼んでいない。

FDPSの初期化
領域分割インスタン
ス 粒子交換インスタンス

相互作用計算
インスタンス

FDPSの終了処理

領域分割実行

相互作用計算実行

粒子交換実行



FDPSのリリースノート
• 2012年11月 FDPSの開発開始
• 2015年3月 FDPS Ver. 1.0
• 2016年1月 FDPS Ver. 2.0

• アクセラレータ利用のために、Multiwalk法の実装

• 2016年12月 FDPS Ver. 3.0
• Fortran Interfaceの実装

• 2017年11月 FDPS Ver. 4.0
• SPH法やMD計算等で計算を高速化するために、相互作用リスト再利用のアルゴリズムの実装

• 2018年11月 FDPS Ver.5.0
• C Interfaceの実装

• 2020年8月 FDPS Ver.6.0
• PIKGの実装

• 2021年8月 FDPS Ver.7.0
• 極座標でのツリー構築をサポートする機能の実装
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アクセラレータ対応機能開発の動機

• FDPS Ver.1では主に「京」などの汎用計算機で性能が出るように設
計されていた。

• N体シミュレーションでは「京」のフルノードで実行効率50%．
• GPU等のアクセラレータを搭載した計算機が増えてきており、

FDPSもこのような計算機で効率がでるようにしたい．
• 粒子シミュレーションをアクセラレータ搭載の計算機で行う場合主

に二つの方法がある。
• 全ての手順をアクセラレータに載せる。
• 相互作用カーネルのみをアクセラレータで計算し、他の計算はホストコン

ピュータで行う。
FDPSでは後者を選択。効率よくアクセラレータを使うために、以下の3つのア
ルゴリズムを導入。

• マルチウォーク法
• 粒子への間接アドレス参照
• 相互作用リストの再利用
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FDPS v1でアクセラレータを使った時の
問題

• FDPS Ver.1ではアクセラレータの性能
を十分に引き出せない。

• 一つの粒子グループに対する相互作用リス
トを構築し相互作用を計算する。

• 粒子グループの数が増えるとアクセラレータの
カーネル起動のオーバーヘッドが無視できなく
なる。

• 相互作用リストを共有する粒子数は百程度。つ
まり、100万粒子の計算では、1万回カーネル起
動する必要がある。

• アクセラレータには大量の演算器が搭載されて
いるため、使われない演算器がある。

• 最新のGPUでは演算器は数千。



マルチウォーク法(Hamada+ 09)

• FDPS Ver.2 以降ではアクセラレータ向
けにマルチウォーク法を実装

• 複数の粒子グループに対して複数の相互作
用リストを構築しそれらをまとめてアクセ
ラレータで計算する。

• カーネル起動のオーバーヘッドは無視できる。
• 一度のカーネル発行で大量の演算を行うため、

全ての演算器を使うことが可能。
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粒子への間接アドレス指定

• アクセラレータで相互作用を計算する簡単な方法は、相互作用
計算の度に粒子の物理情報をアクセラレータに送り計算。

• しかし、同じ粒子が異なる相互作用リスト内にも存在する。大雑把に
同じ粒子を10回以上送る必要がある。

• ホスト-アクセラレータ間の通信が問題になる。
• そこで、最初にすべてのローカルにある粒子(+LET+ツリーの

多重極モーメント)をアクセラレータに送ってしまい、相互作用
計算時には相互作用リストとしてアクセラレータ上の粒子のイ
ンデックスだけを送る。

• e.g 重力の場合 16Byte->4Byte
• SPHの場合 50Byte->4Byte



構成

• FDPS開発の動機
• FDPSの概要
• アクセラレータ向け機能

• マルチウォーク法
• 粒子への間接アドレス指定
• 相互作用リストの再利用
• 性能、性能モデル

• 多言語インターフェース
• FDPSの次期バージョン
• まとめ



相互作用リストの再利用

• SPH等の流体計算やMDシミュレーション等では粒子が時間刻
みあたりに移動する距離が短い。

• 同じ相互作用リストを複数時間刻みの間使い続けることができ
る。

• N体シミュレーションでも惑星形成や惑星系リングのシミュ
レーションでは粒子の相対位置はほとんど変化しないので、リ
ストの再利用が可能。



相互作用計算の手順
リスト構築ステップ
1. ローカルツリーを構築する。
2. LETを構築し交換する。この

時LETとその送信先を記憶す
る。

3. グローバルツリーを構築する。
4. 木構造を用いて相互作用リス

トを作り、相互作用を計算。
この時、相互作用リストを記
憶する。

5. 相互作用の結果を用いて粒子
の物理量を更新。

リスト再利用ステップ
1. ローカルツリーの物理量を更

新する。
2. LETを交換する。
3. グローバルツリーの物理量を

更新する。
4. 記憶されている相互作用リス

トを用いて相互作用を計算。
5. 相互作用の結果を用いて粒子

の物理量を更新。

ローカルツリー構築(O(N))、グローバルツリー構築(O(N))、
LET構築(O(PlogN))、相互作用リスト(O(N/<ni>logN))の
構築を省くことができる。
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性能（シングルノード）
N=4M
計算機
• Xeon E5-2670 v3

• 883Gflops (単精度)
• 68GB/s

• Titan V
• 13.8Tflops (単精度)
• 883GB/s

• 転送
• PCIe3 15.75GB/s

16ステップリストを使いまわすことで、CPUの
みの計算より8.5倍程度高速に動作

CPUのみ： 432Gflops(49%)
CPU+GPU: 3.7Tflops(27%) 粒子グループ内の平均粒子数

ス
テ

ッ
プ

当
た

り
の

計
算

時
間



性能モデル
• 並列の場合のパフォーマンスモデルも構築。

• ネットワークは「京」と同じものを想定。ストロングスケーリングの性能

• N=230で数千プロセス、N=240で106プロセスまでスケール。

N=230 N=240
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多言語インターフェースの開発動機

• スパコン利用者にはC言語やFortranユーザーも多い。
• これらのユーザーがFDPSを利用するためには、C++を習得する必要がある。
• 今までの、CやFortranの資産を生かせない。

• C/FortranからFDPSを使うには
• FDPSのテンプレート関数をあらかじめ型を指定したC++の“普通”の関数に

変換する必要がある。
• FDPSでは粒子クラスに幾つかのメンバ関数を必要とするため、C/Fortranの

粒子構造体/派生データ型からC++のクラスを生成する必要がある。

これらに対応するC++コードをC/Fortranコードから自動生成するイ
ンターフェースを開発。



インターフェースの仕組み

• ユーザーは構造体もしくは派生データ型に
より粒子データを定義．

• FDPSが必要とする情報をFDPS指示文を用いて
明示する．

• ユーザー定義の粒子データ構造から、同等
のC++のクラスを自動生成．

• FDPSのテンプレート引数を上記の粒子デー
タ型に置き換えたC++の関数群を自動生成．

• C++の関数群をCから使うためのインター
フェスを生成．

• Fortranを使う場合は、Fortran用のインター
フェースを自動生成．



インターフェースの利用例（粒子構造体）

• FDPS指示文(//$fdpsで始まる文)を用いて、FDPSが必要と
するメンバ関数(位置座標を返す、データをコピーする等)
を自動生成するための情報を与える。



インターフェースの利用例(メイン関数)

• メイン関数の名前はc_main
• 本当のメイン関数はC++で生成されて

おり、その中でc_mainを呼ぶ。
• ほぼ、C++のメイン関数と同じ。



多言語インターフェースを用いた時の性能

• 多言語インターフェースを用いたプログラムとC++を用いた
プログラムでの性能差はほとんどない。



PIKG(Ver.6)

• カーネルの最適化はアプリケーションユーザー側の責任
• サンプルには最適化したカーネルをつけておいた．

• PIKGを開発
• Partile-particle Interaction Kernel Generator
• 最適化されたカーネルを生成するDSL(コンバータ)
• PIKGで書かれたコードはSIMD化したコードに変換してくれる．

• AVX2, AVX512, SVE, CUDA
• AoS, SoA変換
• 演算は対応した組み込み関数に変換
• 分岐などはマスク処理



重力N体

変換



曲座標の導入(Ver. 8)

• リングシミュレーション用に極座標を導入



惑星系リングシミュレーションの性能

• 相互作用リストの再利用，極座標など
のあらゆる機能を使っての性能測定

• N=107/proc
• 計算機

• Shoubu System-B (PEZY-SC2)
• Gyoukou (PEZY-SC2)
• TaihuLight (Snuway 26010)

• PEXY-SC2: 5.6Tflops(単精度)、76.8GB/s
• Sunway 26010 754Glops(倍精度)、34GB/s 

Shoubu System-B 1.01Pflops(35.5%) @ 512proc
Gyoukou 10.6Pflops(23.5%) @ 8192 proc
TaihuLight 47.9Pflops (40.0%) @ 160000 proc



構成

• FDPS開発の動機
• FDPSの概要
• アクセラレータ向け機能

• マルチウォーク法
• 粒子への間接アドレス指定
• 相互作用リストの再利用
• 性能、性能モデル

• 多言語インターフェース
• FDPSの次期バージョン
• まとめ



FDPSの今後

• Ver.8ではParticle-Mesh Multipole Methodを導入予定
• FMMとPMの中間的スキーム
• PMほど大規模なFFTを必要としない
• FMMほど計算量が大きくない
• MDや宇宙論シミュレーション等で有効



FDPSの今後

• Ver.9ではGPU対応を強化する．
• 銀河や星団等の自己重力多体系は粒子の速度分散が大きく、相互作用

リストの再利用は困難．
• 木構築から相互作用カーネル計算までをGPUで計算させる．

• 最初にGPUに相互作用計算に必要な粒子の情報(質量、位置等)を送り、後はGPU
内で計算



まとめ

• FDPSは現在も新しい機能を追加しながら開発中
• Ver.2 Ver.4では主にアクセラレータを搭載した計算機向けの機能強

化
• GPU、PEZY-SC2、Sunway 26010で高い実行効率を達成。

• Ver.3 Ver.5では多言語インターフェースを追加
• FDPSをC/Fortranから使うことができる。
• C/Fortranで書かれた粒子データ構造をc++のクラスにするコードジェネレー

タ
原理的にはCの関数を呼び出すことができる言語なら、FDPSが使える。

• 最適化されたカーネルを生成するDSL, PIKGをVer6で追加
• 極座標をVer7で追加
• 今後は，PMMMの追加，GPU対応の強化を行っていく．


