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1 はじめに

CPUと GPUの両方のプロセッサを搭載したヘテロジニア
ス環境が一般的になりつつある。スーパーコンピューターの
性能を示す Top500ランキングでは、2010年 11月時点のラ
ンキングで上位 5サイトのうち 3サイトがこのようなヘテロ
ジニアス環境であった。これは、GPU の持つ高いメモリバ
ンド幅や電力効率が評価されているためである。
一方で、GPUに適したアルゴリズムの開発は発展途上であ

り、さまざまなアルゴリズムの GPUでの効率的な実装が研
究されている。本稿で着目する Fast Multipole Method(FMM)
は、N体問題向けの近似計算アルゴリズムである。O(N)の
計算量をもち、スケーラブルであることから分子動力学など
の分野で注目されている。FMMの粒子間力の評価は 6つの
計算フェーズからなり、それぞれが計算量や計算特性におい
て異なる。
本稿では Fast Multipole Methodを対象として CUDAを用

いた GPU実装を行い、CPUでの逐次および OpenMPによる
並列実装に比べて大幅な高速化が達成されたことを示す。

2 実装

本稿では、Yingら [1]による FMMの派生アルゴリズムで
あるKIFMMの参照実装をベースとし、評価フェーズのうち、
Upwardフェーズの一部と U-listフェーズについて CUDAを
用いて GPU実装を作成した。また X,Wを除く全てのフェー
ズについて OpenMPを用いて CPU上で並列化も行った (今
回の評価に用いた粒子分散では X,W-list は計算時間ゼロの
ため)。

U-listフェーズは、従来の N体問題の直接計算（計算量が
O(N2) である）を局所的に行うフェーズである。この部分
は計算密度が高く、GPUに適した計算であると考えられる。
また Upwardフェーズは、全空間を分割した部分空間におい
て数十� 1900個程度の粒子の情報を１つのベクトル（長さ
数十� 150程度）に集約する操作であり、粒子数程度の並列
度を持つ。U-listフェーズほどではないものの、GPUに適し
た計算フェーズであり高速化が見込まれる。
それ以外のフェーズについては OpenMP 版と同じ物を利

用し、「CUDA+OpenMP実装」とした。
また、OpenMP実装については、#omp parallel forディレ

クティブを用いて for文の最適化を行った。

表 1: 表 1評価環境
CPU GPU

Type Intel 6 core Xeon X5670 × 2 NVIDIA Tesla M2050 × 3
Freq 2.93GHz 1.15GHz
Cores 6 x 2 (with HT) 14SM/448 cores
Memory 54GB 3GB

3 評価

評価環境は表 1 に示した TSUBAME2.0 の単ノードで、
CPU1ソケット、GPU1ソケットを用いた。
また、比較のための逐次実装として、われわれの OpenMP

実装を 1スレッドで実行した物を用いた。評価結果を図 1に
示した。逐次実装に対して、GPU+OpenMP実装は 13.8倍、
OpenMP実装は 5.5倍の高速化を実現した。またフェーズご
との比較としては、CUDA+OpenMP 実装は U-list フェーズ
が 117倍、Upwardフェーズが 8.7倍、OpenMP実装はそれ
ぞれ 5.8倍、5.0倍であった。

図 1評価結果
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