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 アドバンスソフト株式会社では、日本電気株式会社様（以下、NEC 様）より機会をいただき、いく

つかの計算科学ソフトウェア（以下、アプリケーション）に対して、NEC 製の次世代イノベーション

プラットフォーム SX-Aurora TSUBASA 向けチューニング、および、処理性能測定とその比較を実施

した。SX-Aurora TSUBASA は、ベクトルプロセッサの超高性能と Linux 環境の使いやすさを両立した

計算機である。ここでは、アドバンスソフトで販売しているパッケージソフトウェア、および、オー

プンソースソフトウェア（以下、OSS）を対象とし、ソースコードの改変を含むチューニングを行い、

大規模なベンチマークデータに対して処理速度を測定し、従来の計算機での処理速度と比較した。本

稿では、複数のアプリケーションに対して SX-Aurora TSUBASA 上でのソフトウェアのチューニングに

おける実施項目、および、ベンチマーク結果および従来機との比較を示す。 
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1. はじめに 
当社は、2002 年の設立以来、大規模並列計算の

ソフトウェア開発技術をベースにして、各種アプ

リケーションの開発、および、そのアプリケー

ションを利用した解析を行ってきた。並列計算機

では、小規模なクラスタから、スーパーコン

ピュータ京や富岳までの多くの種類の高速計算 
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機での利用およびチューニング実績がある。また、

今後とも爆発的に利用が増大するクラウドの利

用技術も蓄積してきた。 

現在の高速計算機には、CPU、GPU、各種タイ

プの並列計算機、ベクトルプロセッサがあり、ア

プリケーションにはそれぞれ性能を最大限に発

揮するための最適な計算機構成がある。また、各

種アプリケーションの最大限の性能を引き出す

ためには、それぞれのプラットフォームでチュー

ニングの必要がある。アドバンスソフトの特徴の

ひとつは、ソフトウェアを自ら開発し、その高速

化を行い、開発したソフトウェアを事業化してい

ることである。 

このような背景から、当社独自に開発したソフ

トウェアのみならず、お客さまの開発したソフト

ウェアに対しても、利用する高速計算機に合わせ

たチューニングが可能である。また、ソフトウェ

アのアルゴリズムを理解した上で、それぞれの計
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算機に適合するアルゴリズムを考案および提案

することも多くの実績がある。 

今回利用した SX-Aurora TSUBASA[1]は「スー

パーコンピュータは研究開発のツールである」と

の設計思想に基づき、ベクトルプロセッサの超高

性能と Linux 環境の使いやすさを両立し、デスク

トップタワーから大規模データセンタ対応モデ

ルまで豊富なラインアップが用意された計算機

である。また、アプリケーションの実効性能を向

上させる高度な自動ベクトル化・自動並列化機能

を備えた Fortran/C/C++コンパイラが提供されて

いる。また、システム構成に最適化された MPI ラ

イブラリや科学技術計算ライブラリも提供され

ている。当社では、SX-Aurora TSUBASA が、ソフ

トウェアの研究開発に向いた計算機であること

を実感した。（本稿において、次世代イノベーショ

ンプラットフォーム SX-Aurora TSUBASA に関す

る情報は、NEC 様の許諾のもと、ホームページ[1]

からの情報を記載した。） 

本稿で述べる SX-Aurora TSUBASA で処理速度

を計測したソフトウェアは、2 つの流体分野のア

プリケーション、1 つの電磁波分野のアプリケー

ション、2 つのナノ分野のアプリケーションとし

た。いずれのソフトウェアも当社が事業を進めて

いる分野で利用しているアプリケーションであ

り、ソフトウェアの内部までソースコードレベル

でアドバンスソフト技術者が内容を熟知したソ

フトウェアである。 

 

2. 対象としたアプリケーション 
2.1. アプリケーション一覧 
今回実施したチューニングと処理速度評価の

実施対象としては、各種アルゴリズムと広い範囲

から選択する視点で、流体分野、電磁波分野、ナ

ノ分野の 5 つのアプリケーションを選定した。 

流体分野では、解析対象と手法の異なる 2 つの

種類の流体解析ソフトウェアということで、アド

バンスソフトで販売する流体解析ソフトウェア

Advance /FrontFlow/red、および、高速流解析ソフト

ウェア Advance/FOCUS-i を対象とした。 

電磁波分野では、FDTD 法による電磁波解析ソ

フトウェア Advance/ParallelWave を対象とした。

ナノ分野では、OSS の第一原理計算ソフトウェア

である Quantum ESPRESSO(QE)、および、研究コ

ミュニティのソフトウェアである実空間第一原

理計算ソフトウェア RSDFT の 2 つとした。 

 
表 1 対象としたアプリケーション 

分野 ソフトウェア 備考 

流体 流体解析ソフトウェア 

Advance/FrontFlow/red[2] アドバン

スソフト

株式会社

が販売 

高速流解析ソフトウェア 

Advanec/FOCUS-i [3] 

電磁

波 

電磁波解析ソフトウェア

Advance/ParallelWave [4] 

ナノ 

/ 材

料 

第一原理計算ソフトウェア

Quantum ESPRESSO[5] 

OSS 

実空間第一原理計算ソフト

ウェア RSDFT [6] 

OSS 

 

2.2. アプリケーション内容 
(1) Advance/FrontFlow/red 

Advance/FrontFlow/red は非圧縮性から圧縮性流

れまで、広範囲で複雑な流れに対応した汎用 3 次

元流体解析ソフトウェアである。乱流、混相流の

他にさまざまな物理モデルが組み込まれ、ロバス

ト性、計算の高速化にも注力し、研究分野だけで

なく産業界においても実用的に利用されるよう

になってきた。LES による高精度乱流解析による

非定常な流動現象の高精度予測を追求している。

燃焼、物質拡散、空力などの非定常大規模解析や、

構造、電磁場、音響などとの大規模連成解析にも

適用可能である。また、超並列化・ベクトル化に

よる大規模解析が可能である。開発の設計段階か

ら並列計算のパフォーマンスを最大限に引き出

すためのアルゴリズムを適用している。 

 

(2) Advance/FOCUS-i 
Advance/FOCUS-i は非構造格子に対応した圧縮

性流体解析ソルバーである。アドバンスソフトが

これまで蓄積した高度な数値流体技術を結集し、

燃焼、爆風圧、衝撃波が取り扱える。特に遷音速

http://www.advancesoft.jp/product/advance_frontflow_focus/
http://www.advancesoft.jp/product/advance_frontflow_focus/
http://www.advancesoft.jp/product/advance_frontflow_focus/
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や超音速の流れの解析に適しており、高い並列化

効率で計算をすることができる。また、DDT（爆

燃爆轟遷移）をモデル化した G 方程式を実装して

おり、詳細反応モデルよりも比較的低い計算コス

トで燃焼解析が可能である。Advance/FOCUS-i の

適応分野は安全工学分野における火災、爆発を始

め、産業機械分野でも製造過程における超音速、

燃焼現象にも対応できる。 

Advance/FOCUS-i は、①密度ベースソルバーを

採用し、圧縮性流体の解析を高精度かつ高速処理、

②非構造格子による任意形状に対応、③MPI 並列

による高速計算、④G 方程式による低コストの爆

燃、爆轟解析、⑤CHEMKIN®形式の入力ファイル

から NASA 多項式の係数を自動取得可能なこと

を特徴としている。 

 

(3) Advance/ParallelWave 
Advance/ParallelWave は、電磁波の支配方程式で

ある  Maxwell 方程式をコンピューターシミュ

レーションによって解き、電磁波の挙動とそれを

起源とする物理諸量を算出する。FDTD (Finite-

Difference Time-Domain、有限差分時間領域) 法を

採用している。 

電磁波分野では、建造物による電波の遮蔽･反

射･回折、輸送機器およびその周辺の電磁界分布、

人体およびその周辺の電磁界分布、電子デバイス

の高周波特性、電子機器への静電気放電、電子機

器の漏洩電磁界解析へ適用可能である。 

光分野においては、Advance/ParallelWave は光が

波であるという本質を解析する。さまざまな材

料･形状に対し、光の透過･反射･吸収･干渉･回折

の現象を再現する。これにより、さまざまな光学

デバイスの研究開発を強力にサポートすること

ができる。 

 

(4)  Quantum ESPRESSO(QE) 
アドバンスソフトでは、第一原理計算ソフト

ウェアとして Advance/PHASE[7]を販売、および、

研究開発[8]を行っている。本件では、NEC 様のご

要望に沿い OSS の第一原理計算 Quantum 

ESPRESSO(QE)での性能測定を実施することとし

た。QE は、密度汎関数(DFT)法による電子状態計

算をベースとした材料モデリングのための OSS

である。第一原理計算の結果からの後処理プログ

ラムが充実しており、多種多様な物理量が計算で

きる。実用例として、解析対象の電子状態、電気

伝導特性や光励起スペクトルなどを求めること

ができる。また、材料開発のための MI の計算用

ソフトウェアとしても利用されている。また、QE

は大規模計算における並列性能も高いアプリ

ケーションである。 

 

(5) RSDFT 
 RSDFT は、QE と同じく、DFT による電子状態

の第一原理計算を、実空間差分法で実行する代表

的なソフトウェアである。「実空間法」とは、

Advance/ PHASE や QE のような平面波法がフー

リエ変換により逆空間（波数空間）で定式化され

た計算手法であることに対比して使われる用語

である。全ての計算を実空間で行うことにより、

高速フーリエ変換を必要とせず、超並列計算に非

常に適した手法となっている。また周期境界条件

に縛られることがなく、バルクではない分子やク

ラスタといった有限孤立系の計算や、周期境界条

件と孤立境界条件が混在している表面・界面スラ

ブ系、半無限系など、さまざまな境界条件に非常

に柔軟に対応できるという長所も兼ね備えてい

る。 

 

3. 使用した計算機環境 
3.1. SX-Aurora TSUBASA 
 本計算においては、SX-Aurora TSUBASA は下記

の構成で利用した。 

 モデル：A300-4 

 搭載ベクトルエンジン(VE)数：4 

ただし、測定は特記しない限り 1 ベクトルエンジ

ンで行った。 

 搭載ベクトルエンジン(VE)：Type 10B 

 VE 演算性能(TFLOPS)倍精度：2.15 

 VE メモリー帯域(TB/s)：1.22 
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3.2. 比較計算の環境（Intel Xeon） 
 また、比較用に利用した計算機は、Intel Xeon で

ある。構成は下記の通りである。 

 CPU：Intel Xeon Gold 5218 @2.3GHz 

 計算リソース： 32 コア（2 CPU, 1 node） 

 ピーク性能：768 GFLOPS /CPU（1.536 

TFLOPS/node） 

 

4. ベンチマーク結果 
4.1. Advance/FrontFlow/red 
(1) 計算モデル 

 建築物の風荷重評価のベンチマークとして用

いられる、単体単純形状建築物モデルを計算対象

とした。風洞実験に対応させることができるよう

に、建築物の形状は 7.5cm×7.5cm×22.5cm のアス

ペクト比 3 の直方体で、計算領域のサイズは 2m

×3m×1.5m である。計算メッシュの節点数は

1,014,773 で、要素数は 5,278,479 である。 

 

 
図 1 解析対象 

 

(2) チューニング手順 

まず、SX-Aurora 計算機に合わせたベクトル化と

して、マルチカラー法を用いた連立一次方程式の

求解のベクトル化を行った。ベクトル化を阻害す

る依存性がある要素は互いに異なる「色」になる

ような色付けを行う（マルチカラー）。同じ「色」

に属する要素の間には依存性がなく、ベクトル化

が可能になる。また、メモリーの連続性のため、

変数を色順に並び替えた（オーダリング）。ここで

は、Cyclic-Multicoloring + Reverse Cuthill-McKee に

よる色付け[9]を行った。 

 次に、連立一次方程式の係数行列を求めるとき

に、各行の非零成分数のカウンタが逐次的であり

ベクトル化が阻害されていた。そこで、同じ行の

複数の成分の計算を同時に行わないようにグ

ループ分けをすることで、グループごとにベクト

ル計算できるように修正した。また、疎行列とベ

クトルの積の計算は、NLC (NEC Numeric Library 

Collection)のSBLASルーチンを利用するように変

更した。 

 

(3) 処理時間比較 

 SX-Aurora TSUBASA のベクトルエンジン（VE）

上で 8 コアを用いた MPI 並列計算を時間ステッ

プ数 500 で行った。また、当社内のスカラー計算

機（Intel Xeon Gold）で 32 コアを用いた MPI 並列

計算を時間ステップ数 500 で行った。その計算時

間を表 2 に示す。計算時間は wall clock である。

MPI 並列計算の結果、ベクトルエンジンを用いた

計算は、Intel Xeon Gold での処理時間と比較して、

約 1/2.2 の処理時間で計算できた。 

 
表 2 SX-Aurora TSUBASA と Intel CPU の実行

時間比較（Advance/FrontFlow/red） 

利用した計算機 計算時間(秒) 

SX-Aurora TSUBASA(1VE) 3415 sec 

Intel Xeon(32 コア) 7683 sec 

 

4.2. Advance/FOCUS-i 
 Advance/FOCUS-i については、アドバンスシ

ミュレーション本号の「高速流解析ソフトウェア

Advance/FOCUS-i の紹介」に SX-Aurora TSUBASA

におけるチューニング作業およびその評価の詳

細を記述しているため、本稿では概要を述べるに

とどめる。 

 

(1) 計算モデル 

セル数は 100×100×100 とし、乱流燃焼解析を

計算するよう疑似的な火炎を置いた系において

速度比較を行った。 

 

(2) チューニング手順 

対流項計算、粘性項計算、勾配計算ルーチン、

セル内再構築計算、乱流モデル計算、燃焼モデル

2 [m]

3 [m]

1.5 [m]

0.7625 [m]

流入面

流出面
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計算、熱力学的関数について、ベクトル化の

チューニングを行った。 

 

(3) 処理時間比較 

Intel® Xeon® Gold 5218 と SX-Aurora TSUBASA 

Type 10B の計算時間の比較を行った。両者の計算

時間を比べるとベクトルマシンでは約 0.52 と

なっており、速度向上比としてはおよそ 1.92 倍と

なる結果となった。 
 
表 3 SX-Aurora TSUBASA と Intel CPU の実行

時間比較（Advance/FOCUS-i） 

利用した計算機 計算時間(－) 

SX-Aurora TSUBASA(1VE) 1.00 

Intel Xeon(32 コア) 0.52 

 

4.3. Advance/ParallelWave 
(1) 計算モデル 

FDTD 法においてコアとなる、電場・磁場の更

新ルーチンはもともとベクトル化に適したアル

ゴリズムであり、SX-Aurora TSUBASA において高

い性能が得られることが期待できる。 

 

 

図 2 受光素子の計算モデル 

 

今回のテストデータとしては、マイクロレンズ

付き受光素子の解析に用いられるモデルを用い

た。素子形状は、x,y 方向が 2μm×2μm, 高さ方向

は 6μm の直方体である。材質としては、底部よ

り、1μm のシリコン層、2μm の SiO2 層、2μm 程

度のポリマーからなるマイクロレンズ層、1μm の

空気層から構成されている。計算領域の分割数は 

300×300×300 でセル数は 27,000,000 である。シ

ミュレーションとしては、解析領域上部に設定し

た光源から波長 550nm の一様な平面波を 15 度

の斜めの角度から入射する場合の解析を行うも

のである。境界条件は、平面方向は周期的境界条

件、垂直方向は吸収境界条件を設定した。実際の

シミュレーションは計算がスタートしてから定

常状態になるまで計算を行うが、今回は予め設定

したタイムステップでの計算時間を測定した。 

 

(2) チューニング手順 

まず、コア部の do ループで用いられている配

列は 3 次元配列のままにし、配列の添字に 1 次元

配列のリストベクトルを用いて、3 重ループに

なっている部分を 1 重ループにするというベクト

ル化を行うことにした。FDTD 法のプログラム内

容から、この部分はベクトル化を行っても実行結

果が変わらないことが分かっているので、強制ベ

クトル化を行うコンパイラ指示行（!NEC$ IVDEP）

を do ループの直前に挿入することによって全面

的なベクトル化を行うことができた。 

また、ループの初期値と最終値に関して、領域

分割を用いた MPI 並列化を行っている関係で、各

領域での境界部における配列添字の取り扱いを

簡単に行う目的で関数呼び出しになっており、こ

の部分で非常に多くの回数呼び出されているこ

とが NEC 製解析ツール FTRACE によるプロファ

イリングによって判明した。この部分に関して関

数呼び出しを止めるようにしたいのであるが、実

はこの関数呼び出しは各ループにおいて毎回呼

び出す必要はなく、MPI の rank が決まってしま

えばその後変わることはないことが分かってい

るので、プログラムの最初の部分で一度計算して

変数に保存しておき、各ループではその変数を

使ってやればよい。こうしておけば MPI で領域分

割した場合の並列計算でも問題は発生しない。 

 



ベンチマーク結果 

アドバンスシミュレーション 2020.9 Vol.28 131 

(3) 処理時間比較 

SX-Aurora TSUBASA と Intel CPU でベンチマー

ク計算を実施した。表から分かるように、SX-

Aurora TSUBASA は Intel CPU と比較して、今回

の比較においては約 2.9 倍以上の性能がある。ま

た、Advance/ParallelWave は、MPI 並列化されてお

り SX-Aurora TSUBASA の複数ノード計算にも対

応が可能である。 
 
表 4 SX-Aurora TSUBASA と Intel CPU の実行

時間比較（Advance/ParallelWave） 

利用した計算機 計算時間 

SX-Aurora TSUBASA(1VE) 42 s 

Intel Xeon(32 コア) 2 m 04 s 

 

4.4. Quantum ESPRESSO 
(1) 計算モデル 

ベンチマークの対象として次の 2 種類の系につ

いて性能測定を実施した。最初に、Pt(234)表面モ

デルの構造のモデルにて計算を実施した。系に含

まれる原子数は、216 個である。 
 

 

図 3 Pt(234)表面モデル 
 
 また、次に、SiC 結晶のスーパーセルの構造の

モデルにて計算を実施した。系に含まれる原子数

は、784 個である。 
 

 
図 4 SiC 結晶のスーパーセル 

 
(2) チューニング手順 

 Quantum ESPRESSO を SX-Aurora TSUBASA 用

にチューニングするため、以下の 2 つの内容につ

いてソースコードを改修した。 

 FFT のデータ形式を変更 

 非局所演算子の計算の一部をベクトルホス

ト(VH)にて実行 

FFT の計算はベクトルエンジンの得意とするとこ

ろであり、全ての FFT はベクトルエンジンにて実

行する。ただし、ベクトルエンジンのパフォーマ

ンスを向上させるためには、FFT における配列の

並びを変更する必要がある。Quantum ESPRESSO

では N 個の FFT を同時に実行する際に、フーリ

エ変換対象のデータをメモリー上にひとまとめ

に格納して、これらのデータを N 個分だけ連結さ

せる。ベクトルエンジンにて高速化実現するため

には、逆に、N 個の多重度についてデータをひと

まとめにして格納して、これらのデータをフーリ

エ変換の次元数分だけ連結させた。 

Quantum ESPRESSO では、3 次元 FFT ボックス

におけるデータを MPI の各プロセスに分散して

配置しているため、1 次元 FFT を 3 回実行するこ

とで 3 次元 FFT を実現する。ソースコードの該当

箇所は以下の通りである。非局所演算子または

オーバーラップ演算子を波動関数に作用させる

処理には、Level3-BLAS が使用される。一方で、

局所演算子を波動関数に作用させる処理には、

FFT が使用される。Level3-BLAS および FFT の処

理内容は互いに独立しているため、両処理を非同

期にて実行することができる。そこで、Level3-

BLAS の処理の一部を VH にて実行させつつ、

Level3-BLAS の残りの部分および FFT を VE にて



SX-Aurora TSUBASA 上でのチューニングと処理速度評価 

132 アドバンスシミュレーション 2020.9 Vol.28 

実行させる。これにより、VE と VH で負荷分散

することができる。 

 

(3) 処理時間比較 

まず、SiC 結晶のスーパーセルにおいては SX-

Aurora TSUBASA の VE は 1 機利用し、MPI プロ

セスは 8とした。VHの呼び出しはやっていない。

Intel Xeon は 32 コアを利用した。 

また、Pt(234)表面モデルにおいても、SX-Aurora 

TSUBASA の VE は 1 機利用し、MPI プロセスは

8 とした。VH の呼び出しはやっていない。Intel 

Xeon は 32 コアを利用した。 

 

表 5 SX-Aurora TSUBASA と Intel CPU の実行時

間比較（Quantum ESPRESSO Pt(234)表面モデル） 

利用した計算機 計算時間 

SX-Aurora TSUBASA(1VE) 4 m 50 s 

Intel Xeon(32 コア) 7 m 36 s 

 

表 6 SX-Aurora TSUBSA と Intel CPU の実行時

間比較（Quantum ESPRESSO SiC スーパーセル） 

利用した計算機 計算時間 

SX-Aurora TSUBASA(1VE) 13 m 10 s 

Intel Xeon(32 コア) 25 m 40 s 

 

4.5. RSDFT 
(1) 計算モデル 

ここでは、Si 結晶系で原子数 1000 原子の場合

についての測定を行った結果を示す。測定は、第

一原理計算の最も基本となる、基底状態の自己無

撞着計算の、反復 5 回分に対して行う（収束解ま

で到達するには数十回の反復が必要となる）。解

くべき方程式は Kohn-Sham 方程式と呼ばれる空

間 3 次元の偏微分方程式型の固有値問題である。

今回の Si1000 の計算では、ユニットセル内の空間

を格子点数 512,000 (=803) 点で離散化し、求める

固有ベクトル本数は 3000 本としている。 

結果に進む前に QE との処理の違いを挙げてお

くと、（1）局所演算子を波動関数に作用させる際

に FFT が不要で、単に対角行列の掛け算として処

理できること、（2）非局所演算子の作用範囲が逆

空間では全空間となるものが実空間では各原子

周りの小領域に限定されるため、演算量が O(N3)

から O(N2)に減じる（その代わり Level3-BLAS は

使用できなくなる）事、（3）波動関数へのラプラ

シアンの作用に差分法を用いること（QE 等の逆

空間法では対角行列の掛け算になる）、といった

あたりが主な違いとなる。 

 

(2) チューニング手順 

FTRACE による各ルーチンのベクトル化率の

確認、およびコード解析のベクトル化情報を元に

して、該当箇所を 1 つ 1 つベクトル化されるよう

コードの修正を行っていった。最も効果の大き

かったベクトル化チューニングは、初期化部分に

おける、誤差関数や乱数生成の組み込み関数に対

し、ベクトル化関数が呼び出されるようにするこ

と、および非局所演算子を波動関数に作用させる

部分に対し明示的にベクトル化指示行を入れる

ことであった。 

次に、RSDFT には、例えば Gram-Schmidt 直交

化にもいくつかのアルゴリズムが実装されてお

り、より性能の出るアルゴリズムの組み合わせを

模索することを行った。 

SX-Aurora TSUBASA ではステンシル計算を高

速化するためのライブラリ SCA(Stencil Code 

Accelerator)が用意されている。ただし、差分の次

数が 4 までの場合にしか適用できない仕様となっ

ている（RSDFT のデフォルト差分次数は 6）。よっ

て次項の処理時間比較においては、差分次数 4 で

SCA を適用した場合についての時間も示す。 

 

(3) 処理時間比較 

チューニングを行った RSDFT を用いて Si 1000

原子系でのベンチマークテストを行った。ここで

はトータルの計算時間のみを示す。また比較対象

として Xeon 機での計算結果も示す。実行は、SX-

Aurora では 8 コア（1 VE）、Xeon では 32 コア（2 

CPU）のフラット MPI 並列で行っている。 表 7

に差分次数 6（RSDFT のデフォルト値）および差

分次数 4 の場合の計算時間を示す。差分次数 4 の

ケースでは、SX-Aurora TSUBASA ではステンシル
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計算を高速化するためのライブラリ SCA を使用

している。 

 差分次数の減少によりそもそもの演算量が減

少していることにより、計算時間が大きく減少す

ることが分かる。また SX-Aurora TSUBASA 向け

のチューニングの一部は Xeon 機に対しても効果

がある。その結果、現状 RSDFT は、1 ノード 1VE 

(8 コア) 構成の SX-Aurora TSUBASA を用いるこ

とにより、1 ノード 2CPU（32 コア）構成の最新

Xeon 機に比べて約 1.3 倍〜1.5 倍の速度を達成で

きることが分かる。まったく同じ入力で FTRACE

を使用した結果、差分次数 4 のケースで 778 

GFLOPS（1 VE, 8 コア）の性能が出ており、理論

ピーク比の 36%となっていることが確認できた。 

 

表 7 SX-Aurora と Intel CPU の実行時間比較

（RSDFT） 

利用した計算機 計算時間（秒） 

SX-Aurora TSUBASA 

(1VE) 

281 (差分次数 6) 

218 (差分次数 4) 

Intel Xeon(32 コア) 431 (差分次数 6） 

292 (差分次数 4) 

 

本件でチューニングを行った RSDFT のソース

コード（2020/4/20 版）を web サイト[10]および

GitHub リポジトリ[11]において公開する。 

 

5. まとめ 
今回のベクトル化作業を通じて、いずれのアプ

リケーションに対しても、SX-Aurora TSUBASA を

利用することで、当社で所有する計算機よりも処

理速度を上げることができることを確認できた。

チューニング作業においては、NEC 製解析ツール

FTRACE によるプロファイリングを利用した。こ

れらの作業の過程では、ベクトル機に対する高速

化のためのチューニングは比較的短期間で実施

でき、見通しのいい作業であることが確認できた。

ここまでに述べた処理速度の比較結果を表にま

とめた。 

また、ベクトル化の作業を通じて、今回は取り

組むことができなかったが、もう少しチューニン

グを進めることにより高速化できる見込みのあ

るアプリケーション、また、別のアルゴリズムの

高速化が見えてきたアプリケーションもある。後

者については、例えば、SX-Aurora TSUBASA の線

形ライブラリは高速であるため、全体での演算量

は増えるが、そのライブラリを利用して高速化で

きる可能性、および、もう少し手間をかけてプロ

グラム構造を変更しての高速化の可能性等が見

えてきた。 
 

表 8 チューニング後の実行速度比 

分野 ソフトウェア 

処理時間比率 

（Intel Xeon  

/ SX-Aurora 

TSUBASA） 

流体 AFFr 2.20 

FOCUS-i 1.92 

電磁波 ParallelWave 2.91 

ナノ 

/ 材料 

Quantum 

 ESPRESSO 

1.57 (Pt234) 

1.95 (SiC) 

RSDFT 1.34 

 

これらのチューニング作業は、いずれの部分も

当社が得意とする部分であり、今後とも、各種プ

ラットフォームでの高速化チューニング等の

サービスを提供できると考えている。ベクトル

機・並列機・専用計算機等にかかわらず、チュー

ニングや高速化のご要望があれば、まずは、アド

バンスにお声いただきたい。 
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