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1 はじめに

2009 年 11 月 16 日から 19 日までの間にアメリカ合衆国オ
レゴン州ポートランドで行われた SC09*1に理化学研究所の

レポータとして参加しました。これはその時のレポートです。

様々な分野の発表を聞きましたが、著者の知識不足のために

理解できなかったものが多く、著者の専門である分子動力学

(Molecular Dynamics:MD)シミュレーションに偏ったレポー
トになってしまっていることをどうかご了承ください。

SCは「The internaltional conference for High Performance
Computing, Networking, Storage and Analysis」*2という正式
名称が付いており、主にHigh Performance Computing (HPC)
分野の最新技術や動向が伺える会議です。IEEE と ACMが主
催しています。1988年の初回から年々参加者は増加しており、
この数年は参加者数およそ 1万人の大規模な会議になっていま
す。参加者をみると、HPC ベンダの技術者・研究者はもちろ
ん、政府系・大学系の役人や研究者まで多岐に渡っています。

SCのメインは、HPCベンダを中心としたブースでの展示会で
あり、SCの開催とともに各ベンダから新製品が展示・発表さ
れ、その模様が各メディアにおいて取り上げられるなど社会的

にも注目されています。展示会場を歩いていて、取材風景を何

回か見かけました。

各ベンダの展示会と平行して、HPC の最新技術や科学成
果に関する講演が催されます。講演の種類には、最新のト

ピックについての講習会である Tutorials、事前の論文審査を
通った Technical Papers、Plenary speakers、博士研究の成果
を発表する Doctoral Showcase、各分野の大御所が講演する
Masterworks、ゴードンベル賞候補が講演する Gordon Bell
Finalists、あるトピックについて皆でディスカッションする
Birds-of-a-Feather(BOF) など*3があります。Tutorials は展
示会に先立った日程で行われるとともに追加料金が必要なの

で参加しにくいのですが、各トピックについて実践的な事例

が学べてお勧めです。参加できなくても Tutorialsで用いられ
た全てのスライドが入った USB メモリスティックが $100 で
売られているので、これを購入するのもありかと思います。な

お、Technical Papersや Gordon Bell Finalistsの論文は全て

∗ ymatsunaga@riken.jp
*1 http://sc09.supercomputing.org/
*2 数年前から Analysisの語が増えたとのこと
*3 他には、Workshops、Panels、Posters、Exhibitor Forum、Seymour

Cray賞、Sidney Fernbach賞、Ken Kennedy賞受賞講演がある

図 1 レジストレーション時にもらったグッズ

ACM Digital Library*4から入手することができます。

毎年 SCでは、推進するテーマ (Thrust areas)があり、今年
は「Computing for a Changing World」の標語の下で、17日
を「3D Internet」、18日を「Bio-Computing」、19日を「Sus-
tainability」と設定し、各日でそれに関連した講演が行われま
した (図 2)。特に 19日の「Sustainability」では「不都合な真
実」で有名な元アメリカ合衆国副大統領 Al Gore氏を Plenary
speakerとして招いており、HPCの環境・エネルギー分野への
比重を上げようとする姿勢が伺えました。実際、会議の運営自

体もグリーンであることを心がけているようで、レジストレー

ション時にもらったグッズの中に、水を飲むためのボトルが

入っており、会場のあちこちに設置されたディスペンサーで水

を補給し reuse できるようになっていました (図 1)。*5。
私が見聞きした限りでは、今回の SC09 での主なニュース
は：SCに合わせて発表されるTop500で、ついにオークリッジ
国立研究所の Jaguar(ベンダ：クレイ) がロスアラモス国立研
究所の Roadrunner(ベンダ:IBM) を追い抜き 1 位になったこ
と。また中国の National Super Computer Center に新設さ
れた Tianhe-1(ベンダ：NUDT)*6が 5 位にまで食い込んだこ
と。IBMの Blue Waterに使われる Power7の展示。Crayの
XT6の発表。NVIDIAの次世代 GPUアーキテクチャ Fermi
の発表。(既に別の会議等で発表されていたようですが) D. E.
Shawリサーチの分子動力学シミュレーション用計算機 Anton

*4 http://portal.acm.org/dl.cfm
*5 ただし、ディスペンサーの横に紙コップも用意してあり、多くの人はそ
ちらで飲んでいたようです

*6 NUDT とは国立国防技術大学のこと。Tianhe-1 は Intel Xeon と
ATI Radeonのハイブリッド構成で Infinibandで接続されている。
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図 2 17日の Opening address で紹介された SC09 におけ

る 3つの Thrust areas

図 3 長崎大・浜田剛助教の Gordon Bell Finalist講演

が、BPTI で 1 ミリ秒のシミュレーションを達成したこと
(Gordon Bell 賞、Best Paper 賞受賞)。などが挙げられると
思います。

日本勢からは：国立情報学研究所・三浦謙一教授の Seymour
Cray 賞受賞。長崎大・浜田剛助教の Gordon Bell 賞受賞 (図
3)。富士通の次世代スパコン筐体 (プロトタイプ) の展示と発
表 (図 4)。また東工大がTSUBAME 2.0でNVIDIA Fermiを
搭載し 2010年 10月に 3PFlopsになるとのニュース。などが
ありました。

SC09に参加して全体的に感じたことでは、やはり GPGPU
コンピューティング関連の講演は人が多く、注目されていると

思いました。また、個人的には D. E. Shawリサーチの Anton
の結果に圧倒されました。今回私が聴講した講演は表 1のとお
りです。以下では、私の能力と時間の都合から、聴講した中か

らごく一部を報告させていただきます。後日、時間が許せば他

の講演についても追加させていただきます。時系列順で、「で

す・ます」調ではなく「である」調で書いていきます。URLへ
のリンクは脚注に、論文などへの参照は、末尾の参考文献に載

せます。皆様に SC09の雰囲気が少しでもお伝えできれば幸い
です。

日時 タイトル 種類
11/16 8:30 Hybrid MPI and Tutorials

OpenMP Parallel
Programming

11/16 13:30 Python for High Tutorials
Performance and

Scientific Computing
11/17 8:30 (Opening Address) Invited

The Rise of the 3D Internet: Speakers
Advancements in Collaborative

and Immersive Sciences
11/17 10:30 Terascale Data Papers

Organization for
Discovering Multivariate

Climatic Trends
11/17 11:30 Auto-Tuning Papers

3-D FFT Library
for CUDA GPUs

11/17 13:00 GPU computing and TSUBAME NVIDIA
(正確なタイトルを失念。。) Booth

11/17 13:30 Big Data and Masterworks
Biology: The Implications

of Petascale Science
11/17 14:15 The Supercomputing Masterworks

Challenge to Decode
the Evolution and

Diversity of Our Genomes
11/17 15:30 Beyond Homogeneous Gordon Bell

Decomposition: Scaling Finalists
Long-Range Forces

on Massively Parallel
Architectures

11/17 16:00 NVIDIA GPU NVIDIA
Acceleration of Molecular Booth

Dynamics Simulations
in AMBER

11/17 17:00 Fermi 説明会 NVIDIA
Booth

11/17 17:30 Art of Performance BOF
Tuning for CUDA

and Manycore
Architectures

11/18 8:30 Plenary Speaker: Invited
Systems Medicine, Speakers

Transformational Technologies
and the Emergence of

Predictive, Personalized,
Preventive and Participatory

(P4) Medicine
11/18 10:30 Cray Award Recipient: Invited

Kenichi Miura Speakers
11/18 11:15 Fernbach Award Recipients: Invited

Roberto Car and Speakers
Michele Parrinello

11/18 13:30 A 32x32x32, Papers
Spatially Distributed

3D FFT in Four
Microseconds on Anton

11/18 14:30 42 TFlops Hierarchical Gordon Bell
N-body Simulations Finalists

on GPUs with Applications
in both Astrophysics and

Turbulence
11/18 16:00 The Cat is Out of Gordon Bell

the Bag: Cortical Simulations Finalists
with 109 Neurons,

1013 Synapses
11/18 16:30 Millisecond-Scale Gordon Bell

Molecular Dynamics Finalists
Simulations on Anton

11/18 17:30 Python for High Performance BOF
and Scientific Computing

11/19 8:30 Keynote Address: Keynote
Building Solutions:
Energy, Climate and

Computing for a Changing World
11/19 10:30 Toward Climate Modeling Masterworks

in the ExaFlop Era
11/19 11:00 Managing HPC Clouds Exhibitor

Forum
11/19 11:30 Common Application Exhibitor

Benchmarks on Current Forum
Hardware Platforms

11/19 12:15 HDF5: State of the Union BOF
11/19 13:30 Tesla: Fastest Exhibitor

Processor Adoption Forum
in HPC History

11/19 14:00 Fujitsu’s Technologies Exhibitor
for Sustained Forum

Petascale Computing
11/19 15:45 GPGPU and Cloud Doctoral Research

Computing for DNA Showcase
Sequence Analysis

11/19 16:15 Simulation and Animation of Masterworks
Complex Flows on

10,000 Processor Cores

表 1 聴講した講演のテーブル。
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図 4 富士通ブースでの SPARC64 VIIIfxとボード (筐体の

写真を撮るのを失念。。)

2 2009年 11月 16日 Tutorials

朝 7時 30分にポートランド国際空港に着いたその足で SC09
の会場であるオレゴンコンベンションセンターに向かった。成

田空港を 16時に出ておよそ 9時間のフライト中ほとんど眠れ
なかったので、この日は睡眠不足と慣れない英語とで正直しん

どかった。会場に着いてすぐにベンダの展示会場を覗いてみる

と、明日からの展示のための設営が行われていた。大きな研究

所のブース設営ではクレーン車まで導入していた (図 5)。展示
会場では、夜にテクニカルプログラム参加者向けの Opening
Gala があったが、あまりに眠かったので、おいとましてホテ
ルに向かった。

2.1 Python for High Performance Tutorials and Scientific

Computing

*7 Python は、インタプリタ言語であるにもかかわらず
NumPy*8や SciPy*9といった数値計算用パッケージが充実し

ており、科学技術計算にも多く応用されている。MD計算にお
いては特に PyMOLという分子可視化ソフトが有名である*10。

この Tutorialでは、Pythonを用いて HPCを行うコツが実例
とともに説明された。まず Python の実装系がいくつか紹介

*7 スライドは以下から入手可能。∼に注意。
http://www.mcs.anl.gov/∼wscullin/python/tut/sc09/Site/Slides.html

*8 http://numpy.scipy.org/
*9 http://www.scipy.org/

*10 残念なことに、最近開発者であるWarren DeLano 氏が若くして亡く
なったが、開発は引き継がれるようだ

図 5 ブース設営の様子@NASAブース。

された。普通、Python の実装系と言えば C 言語で書かれた
CPython だが、他に Java で書かれた Jython、.NET 環境で
動く IronPython、Python 自身で書かれた PyPy などがある
ことを知った。 中でも、Google で開発されている Unladen
Swallow*11は CPython に比べて 5 倍の速度向上を目標に作
られているとのことで HPC 用途に使えそうだ。その後は、
Python の言語仕様から NumPy、Scipy の使い方が説明され
た。よく言われるように、Pythonのリストはメモリ上で連続
しておらず遅いから、必ず NumPyの arrayを使うようにとい
うことや、Pythonは全て参照渡しなので、値渡しをしたい時
には、copyrow=arow.copy()とすること、などがあった。
後半では、並列処理のためのモジュールや、C による拡張
についての説明があった。並列処理では、共有メモリ環境下

で threading、subprocess、multiprocessingモジュールを用い
て、また分散メモリ環境下でmpi4pyモジュールを用いて π計

算の例が示された。threadingモジュールでは、GIL問題*12が

あり、マルチコア内のロードバランスが悪くなり性能を発揮で

きないこと、 また subprocess モジュールは GIL 問題を回避
しているが、低レベルの命令なので使いにくいこと。結果とし

て、今後はこれらを解決した multiprocessingモジュールを使
うのが良さそうに思われた (python3.0から標準モジュールと
して提供される)。Cによる拡張では、KS-DFT計算用アプリ
である GPAW*13の開発例が紹介された。GPAW では、コー

ドのほとんどが Pythonで書かれており、C言語は 10%のみ
である。Pythonは単純に Cのラッパーとして用いられている
のではなく、高度なアルゴリズムを要する部分は Pythonで担
当し、実行時間の 90%を占める重い数値計算部分は Cが担当
するということをしている。NumPy の np.dotなどは BLAS

*11 http://code.google.com/p/unladen-swallow/
*12 GIL（Global Interpreter Lock）とは Python上で 1つのスレッドだ
けが動作するよう強制する仕組み。このロックによって，同時に同じメ
モリにアクセスする二つのスレッドが存在しないと保証するのでプログ
ラムを単純な構造にできる反面、マルチコア内のロードバランスが低下
する問題がある。

*13 https://wiki.fysik.dtu.dk/gpaw/index.html
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図 6 宿泊したホテルの中庭。東京よりも一足早く紅葉が見

ごろだった。

を使っているのだが、NumPy の BG/P への移植は難しいら
しくて、BLA(C)Sや (Sca)LAPACKへのインタフェースを自
前で書く例が参考になった。Python-C混合下でのプロファイ
リングには Tau*14が使えるとのこと。最後に蛇足的に、グラ

フ描画パッケージである matplotlib*15と webフレームワーク
である web2py*16を用いた web アプリケーション作成例の紹
介があった。

3 2009年 11月 17日 3D-internet

前日寝不足で頑張ったおかげで非常によく眠れ、時差がほぼ

解消された。この時期のポートランドは雨が多いのか天気予報

を見ると雨や曇りが多かった。この日も曇りで昼食時ににわ

か雨。

3.1 (Opening Address) The Rise of the 3D Internet: Advance-

ments in Collaborative and Immersive Sciences

IntelのChief Technology Officer(CTO)である Justin Rat-
tner氏のオープニング講演である。講演では、まずアメリカで
の HPC分野の資金の Growth Curveを見せて、伸びが小さい
ことを指摘した。それもそのはずで、アメリカでも HPCは主
に政府からの予算で行われているからだと思われる。そこで氏

は、これから HPC 分野の資金を増やすには、HPCでのKiller
アプリケーションが必要だと主張した (図 7)。その Killer ア
プリとして氏が考えて入るのが、HPCで行う 3D-Internet環
境であり、その具体的な例として科学のコラボレーション環

境 (OpenSimulator*17と ScienceSim*18) や、アパレル業界で
の (度重なる) 服の試作を HPC で仮想的に行うことなどが提
案された。HPC で実現される 3D のデモとして、ビロードの
布が上から机に落ちるときの、皺の様子 (布の間の流体力学的
相互作用や机との摩擦まで計算してるらしい)や、水が流れる
様子を音まで含めてシミュレーションした結果のムービーを見

せた。これらは HPCを導入することで、Internet環境がより

*14 http://www.cs.uoregon.edu/research/tau/home.php
*15 http://matplotlib.sourceforge.net/
*16 http://www.web2py.com/
*17 http://opensimulator.org/wiki/Main Page
*18 http://sciencesim.com/wiki/doku.php

リッチになることを説得するには十分であったが、私には果て

してコラボレーションツールが Killer アプリに成り得るかは
わからない。もっとエンターテイメント性と絡めたほうが流

行る気もする。Killerアプリが必要という主張は素晴らしいの
だが。

最後に Intel の新 CPU Nehalem や新メニーコア

CPU(GPU?)*19Larrabee の紹介があった。私の不見識で
Larabee を知らなかったのだが、話を聞くと、Larabee とは
GPU のストリーミングプロセッサ部分を Intel 製の CPU で
置き換えたようなすごいものらしい。パフォーマンスとして

Larabee をオーバークロックして (ネジを回して？)SGEMM
で 1TFlopsに達した様子を見せていた*20。

3.2 GPU computing and TSUBAME

NVIDIAブースでの東工大の松岡聡教授による GPGPUと
TSUBAMEに関する講演だった。まず冒頭に、CUDAプログ
ラミングについて初の日本語の書籍*21 が発売されたことがア

ナウンスされた。これは日本に帰ってから早速購入した。講演

では、GPGPUコンピューティングの特徴が説明され、東工大
額田氏による GPU上の FFTライブラリ (Nukada-FFT)や、
GPUを搭載した TSUBAME1.2上のタンパク質ドッキング計
算 (東工大秋山教授による) の紹介があった。ドッキング計算
ではエネルギー評価の畳み込み積分に Nukada-FFTを使って
いると予想するが、このように計算機科学と分子科学が協力し

て問題に取り組む例は素晴らしいと思う。その後、TSUBAME
のアップデートの歴史が紹介され、如何に工夫して効率的に

Top500 の上位に長期間残っているかが説明された。最後に
TSUBAME1.2の詳細と姫野ベンチマーク結果などがあった。
GPUを積んだ複数ノード使用でピークが約 260GFlops、CPU
のみだと約 30GFlopsだった。
3.3 Big Data and Biology: The Implications of Petascale Sci-

ence

*22 Amazon で EC2 や S3 の開発を担当している Deepak
Singh 氏による、大容量のデータを処理するためにクラウド
をどのように準備すればよいかの講演だった。たかだか 30分
足らずの講演のうちに、スライドを 180 枚も用いてものすご
いペースで進めて行ったのに驚いてしまった。講演の内容は、

まず、任意に増大する科学データに対する Scalable で Fault
Tolerance なシステムの重要性を強調し、それらを満足する
ものとして Amazon EC2と S3 を紹介した。その後、科学計
算のプラットフォームとして既に EC2 上で Mathematica と
MATLAB が動いていることを述べ、EC2 上で行われている
データドリブンな科学応用例として、ボランティア参加型の銀

河分類プロジェクトである Galaxy Zoo*23、Pfizerのドラッグ

*19 SC09 後の 2009 年 12 月時点のニュースによると、GPU として供給
する計画は仕切り直しになったらしい

*20 動画が以下にある。
http://www.youtube.com/watch?v=ynjYuS1J3jI

*21 http://www.kohgakusha.co.jp/books/detail/978-4-7775-1477-9
*22 スライドは以下から入手可能。

http://www.slideshare.net/mndoci/talk-given-at-cloud-

computing-for-systems-biology-workshop
*23 http://galaxyzoo.org/
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図 7 Intelの CTOである Justin Rattner氏のオープニン

グ講演でのスライド。

ドッキング計算などが紹介された。

クラウドでの並列処理の話になるといつも出てくるのが、

Googleの mapreduce*24 フレームワークによる分散処理環境

で、ここでもそのオープンソース版である Hadoop*25が紹介

されていた。データ処理演算の中でも並列化方法が明らかな

ものは EC2 上の Hadoop ですぐに使えそうだった。最近で
は、clustering アルゴリズムも mapreduce 上で実装されてお
り、近い将来に MD トラジェクトリ解析にも利用できるだろ
う。ただし、自己相関などの時間依存の統計量解析には去年の

SC08で D. E. Shawリサーチが発表していた HiMach*26のよ

うに、mapreduceの key-value部分を独自に拡張する必要があ
るだろう。

3.4 NVIDIA GPU Acceleration of Molecular Dynamics Simu-

lations in AMBER

*27 San Diego Supercomputer Center の R. C. Walker 氏
による Amber *28をGPUに対応させ高速化したという内容の
講演である*29。実装の内容については触れず、主にベンチマー

ク結果の話だった。現在のところ Amber10向けのパッチが公
開されており、Amber11 で正式に GPU をサポートするとの
こと。ベンチマーク結果では、TRPCageの計算においてシン
グル GPUで 8CPUよりもおよそ 2倍速くなっていた。また、
Myoglobinでは 7倍ほど、Nucleosomeでは、およそ 8.5倍速
くなっていた (分子サイズが大きいほど GPUのほうが速くな
る)。他に興味深かったのが、GPUなので基本的に単精度で計
算しているのだが、ダイナミックレンジが必要とされる部分で

は倍精度で計算しているそうで、Amber の倍精度での計算結
果とエネルギーを比較してよく一致していた*30。

現在はシングル GPU で implicit 溶媒である Generalized
Born 計算のみをサポートしており、とりあえずユーザにと
って小規模な PC クラスターの代わりにシングル GPU を
使うという選択肢を与えるものだと説明していた。将来的

に PME(Particle Mesh Ewald) 使った explicit 溶媒計算と、
multiple GPUをサポートする予定だそうだ (図 8)。
3.5 Fermi説明会

Fermi の説明会が NVIDIA ブースであるというので、急遽
予定を変更して出てみた。が、私が着いた時には既に多くの人

が集まっており、遠巻きにしか聞けなかった (図 9)。結果、レ
ポートするだけの情報が得られなかった*31。申し訳ありませ

ん。。GPGPUに対する HPC業界の期待がよく分かった一幕

*24 http://labs.google.com/papers/mapreduce.html
*25 http://hadoop.apache.org/
*26 http://www.deshawresearch.com/resources himach.html
*27 Amber on GPUに関する詳しい情報は以下にある

http://ambermd.org/gpus/
*28 Amber とは MD 計算用アプリのスタンダードのひとつである。他に

Charmm、NAMD、Gromacsなどがある。
*29 不見識で知らなかったのだが、知り合いに聞いた話では、Walker 氏よ
りも先に日本人の方が Amber の GPU 対応を行っていたらしい。ま
た最近では、Charmm の GPU対応も日本人の方が行っているとのこ
と。(両者ともお名前を失念してしまいました。。すいません)

*30 尤も、短いタイムステップ (500 ステップ程) での比較だったので、長
時間の挙動は分からない

*31 MD計算に重要な、倍精度・ECCはサポートされるようです
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図 8 (Walker氏のスライドから)Amberの今後の GPUへ

の対応予定

図 9 NVIDIAブースでの Fermi説明会に集まる人々

だった。

4 2009年 11月 18日 Bio-computing

朝起きると珍しく晴れていたので、川沿いをジョギングし

た。ホテル (University Place)から川沿いに 15分程走ると対
岸に会場であるコンベンションセンターが見える (図 10)。他
にもジョギングしている人が多くいた。

4.1 Cray Award Recipient: Kenichi Miura

国立情報学研究所・三浦謙一教授の Seymour Cray 賞受賞
講演だった (図 11)。受賞理由には「For leadership in devel-
oping groundbreaking vector supercomputing hardware and
software」とある。三浦教授の講演は、ILLIAC IVの並列計算
(モンテカルロ法)に関する研究時代から始まり、富士通の VP
シリーズ時代、NAREGIプロジェクトから最新の次世代スパ
コンプロジェクトまで説明された。全体として三浦教授の人柄

が伝わってくる素晴らしい講演だった。富士通でのベクトル

マシンの開発においては、ILLIAC IV 時代の経験がとても役
に立ったことを強調されていた。印象的だったのは、ILLIAC
IV時代の Radiation Transportモンテカルロコード並列化に
関するスライドの中で、ソースコードから並列化するのではな

く、背後にある物理に戻って並列性を考えることが重要で、こ

の手の問題解決は大人には難しいが子供なら簡単に出来る、と

指摘していたことだった。

図 10 川沿いの風景。(下) 対岸に見えるツノが 2 本生えた

建物が SC09の会場であるオレゴンコンベンションセンター

図 11 三浦謙一教授の Seymour Cray賞受賞式
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4.2 Fernbach Award Recipients: Roberto Car and Michele

Parrinello

Car-Parinello MDで有名な、Roberto Car教授とMichele
Parrinello 教授それぞれによる Sidney Fernbach 賞受賞講演
だった (図 12上)。受賞理由には、「For leadership in creating
the modern theoretical and practical foundations for mod-
eling the chemistry and physics of materials. The software
resulting from this work is one of the enabling tools for ma-
terials science modeling」とある。講演では、お二方とも最近
は Car-Parinello MD の経路積分版に取り組んでいるようで、
その最新結果が紹介されていた。また Parrinello 教授のほう
は、氏が最近推し進めている Metadynamics についても触れ
ていた。また、Cray賞の三浦教授と同じく、背後にある物理の
並列性を生かす (Exploiting Intrinsic Parallelism)ことが重要
だと指摘していたのが印象的だ。面白かったのが、Parrinello
教授のスライドの中に、分子のミリ秒など長時間の挙動を普

通の MD シミュレーションで捉えることは無理である、と書
いたスライドがあった (図 12下)。それに対して、講演の最後
で (D.E. Shawリサーチ所属だと思われる人が)Anton ならば
ミリ秒のシミュレーションができるようになってきたが、それ

でも長時間挙動を捉えることは無理だろうか、という質問が

あった。その回答は上手く聞き取れなかったのだが、、それで

も無理だという主張をされていた。私にはその主張の真意を推

し量ることは出来ないが、Parrinello教授は分子科学がパワー
プレイ一辺倒へなることへの危惧を感じていたのではないかと

思う。

4.3 Millisecond-Scale Molecular Dynamics Simulations on

Anton

*32 分子動力学用計算機*33 Anton についての D. E. Shaw
氏による講演である。Antonについては、2007年の設計段階
[9]から話題に上がっていた。実機が完成したのが 2008 年 10
月で、2009 年に入ってその成果が発表されはじめた。その内
容は、例えば京大の高田彰二准教授により「Antonショック」
として報告されている*34。Anton に関する簡単な読み物とし
ては、英語では [1] がある。日本語では、私の知る限り高田准
教授の報告しか見当たらないので、この場を借りて可能な限り

詳しく書くことにする。

まず、Shaw 氏の経歴を紹介すると、元々は IT(並列計算)
の専門家で、それを金融に応用することをしていた。1986 年
にモルガンスタンレーに入り、2 年後に自身のヘッジファン
ド D. E. Shaw*35を立ち上げる。並列計算により定量的に市

場を分析し裁定機会を見つけ出す独自アルゴリズムを用いる

ことで、D. E. Shawファンドは高いパフォーマンスを上げ続
け、現在では 1,000 人規模の従業員を抱える会社に成長して
いる。ファンド経営中にも科学に精通していたらしく、1994

*32 論文は以下から入手可能
http://scyourway.supercomputing.org/conference/view/gb116

*33 英語では、Special-Purpose Machine for Molecular Dynamics Sim-

ulation
*34 http://kuchem.kyoto-u.ac.jp/hikari/yuragi/newsletter/F&F NL9.pdf
*35 http://www.deshaw.com/

図 12 (上)Car 教授、Parrinello 教授の Sidney Fernbach

受賞式。(下)Parrinello教授の講演のスライド

年からクリントン政権の President’s Council of Advisors on
Science and Technology という職を 7 年努めたという異色の
経歴の持ち主である。2001 年頃、姉妹が病に冒されたことが
きっかけで、MD 計算に興味を持つようになり、2002 年頃に
MD計算で医療へ貢献することを目的とした私的な研究所、D.
E. Shawリサーチを立ち上げた。現在ではおよそ 60人ほどの
研究者が雇われているらしく、計算機科学者から MD 専門家
まで揃っている [1]。 現在 Shaw氏は、自身の D. E. Shawリ
サーチとコロンビア大学 Center for Computational Biology
and Bioinformaticsの職を兼任している。

Anton とは、その D. E. Shaw リサーチで開発された分
子動力学用計算機である。MD-GRAPE*36 のようなホスト

コンピュータに取り付ける加速器型とは異なり、Anton 単
体で全ての MD 計算 (力の計算だけでなく、積分なども) を
行う。*37ボトルネックとなる部分の計算をパイプライン処

理で計算するという点では MD-GRAPE と似てはいるが、
Anton 内のノード間ネットワーク部分も特注するなど徹底
している。Anton の名前は、” 顕微鏡の父” と言われるオ
ランダの科学者 Anton van Leeuwenhoek に由来しており、
Antonが”computational microscope”となる期待を込めて付
けられた。Anton は、典型的には 512 ノード (8 × 8 × 8 の
3D-torus トポロジー) から成っており [9, 10]、各ノードに

*36 http://mdgrape.gsc.riken.jp/
*37 厳密に言えば、Antonもファイル I/Oのためにホストコンピュータと
接続している
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図 13 (Shaw 氏の講演スライドから)Anton の (上) ボード

と (下)ASIC

ASIC(Aplication Specific Integrated Circuit)*38がひとつあ
る (図 13)。ASIC は、特定の計算用パイプラインが詰まった
HTIS(high-throughput interaction subsystem)、プログラマ
ブルな Flexible Subsystemの 2つのサブシステムから成って
おり、リング状のネットワークと他のノードへの ±x,±y,±z

方向へのリンク、ホストコンピュータへのインタフェース、

DRAMが付いている。各サブシステム内には、SRAMと L1
キャッシュが搭載されている。MD計算に使われるプログラム
や原子の座標・速度データ保持は全てこの内部の SRAM・L1
キャッシュ上で賄っており、小・中規模のタンパク質のMD計
算中に DRAMへアクセスすることはほとんどないと思われる
[9]*39(図 14)。
著者が理解する限り、Antonの速さは、MD計算のアルゴリ
ズムとハードウェアが協調的にデザイン (co-design)されてい
ることから来る。以下では、Antonで用いられている MD計
算のアルゴリズムとハードウェアについて説明する。MD計算
では以下のようなポテンシャルエネルギーから相互作用が計算

される。

V =
∑

bonds

kb(rij − r) +
∑

angles

ka(θijk − θ0)

+
∑

torsions

At[1 + cos(nτ − ψijkl)]

*38 特定用途向けの集積回路の総称
*39 Antonの高速化に最も寄与しているのはこの事実かもしれない

図 14 (Shaw氏の講演スライドから)MD中に off-chipメモ

リへアクセスすることはほとんどないと書かれている

+
∑

i

∑
j>i

(
Aij

r12
ij

− Bij

r6
ij

)
+

∑
i

∑
j>i

qiqj

rij
. (1)

右辺の第 5 項は静電相互作用であり、粒子の数を N とすれ

ば O(N2) 個の相互作用からなる重い計算である。通常、こ
の項は Ewald 法によって解かれる。これは仮想的な電荷分布
を導入することにより、第 5 項を力の届く有効距離の短い項
(Direct Sum 項)と、有効距離が長く力が滑らかに変化する項
(Reciprocal Sum項)にわけることで、前者をカットオフ近似
で求め、後者を 3D-FFT により逆空間で解く方法である。右
辺第 4 項は vdW 項と呼ばれ、有効距離が短いので、これも

Direct Sum項と同じくカットオフ近似して求める。
並列計算によりこの vdW 項と Direct Sum 項 (以下、まと
めて力 (ちから) と呼ぶ) を求めるには、まず、原子の座標保
持と力の計算を行う作業をプロセッサに割り振る必要がある。

これにはおよそ 3つの方法がある。一つは、粒子分割 (atomic
decomposition)という方法で、これは N 個の原子を平等に各

プロセッサに割り振って計算する方法である。これは、プロ

セッサの数を P とすると、プロセッサ当たりの原子数が N/P

であり、ロードバランス的には良いのだが、ひとつの力 Fiを計

算するのに O(N)の座標通信が必要となり、バンド幅的には良
くない。二つ目は、領域分割 (domain decomposition)という
方法で、これは原子が現在居る領域にあわせてプロセッサ上に

割り振る方法である。この方法だと、カットオフ近似の利点が

生かすことが出来て、ある領域を担当するプロセッサはカット

オフ長 R 内の領域を担当するプロセッサのみと通信すれば良

い (通信料は O(R3))。しかしながら、プロセッサ数 P をいく

ら増やしても通信量が減る (スケールする) わけではないとこ
ろに不満がある*40。最後は、力分割 (force decomposition)と
いう方法である [5, 6]。これは、原子 iに働く力が Fi =

∑
Fij

と j 方向に分割して書けること、つまり i, j というペアの視

点でみれば力の計算が分割できることに着目したものである。

この方法では、まず原子の座標の保持については、粒子分割

と同様にして平等にプロセッサに割り振られる (プロセッサ当

*40 厳密には、P が増えるとともに、プロセッサが担当する領域が小さくな
り、カットオフ長 R内の領域が球状に近づくので通信量は少し減る
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たり N/P 個を保持)。一方で、力の計算については、Fij を

行列とみなし、行列の各ブロックの計算を各プロセッサに割

り振る*41。ここで、各ブロックのサイズは N/
√

P × N/
√

P

となる。この方法では、ブロック内の Fij を計算するために、

ブロック間を i 方向について通信して座標 ri を得て (通信量
は N/

√
P )、その後ブロック間を j 方向について座標 rj を得

る (通信量は N/
√

P )。こうして Fij を計算し、保持している

N/P 個の原子について力 Fi を計算するために、ブロック内で

j 方向について Fij の和をとった後に、ブロック間で j 方向に

ついて和をとる (通信料はN/P ×
√

P = N/
√

P )。結局、通信
量は O(N/

√
P )になり、プロセッサ数 P とともに通信料が減

らせる (スケールする) ことが特徴である。しかしながら、一
方で領域分割のようにカットオフ近似の利点を生かしていない

所にまだ問題がある。

Anton で用いられているのは、NT 法 (Neutral Territory
法) と呼ばれる新しい方法であり、M. Snir 氏 [11] によって
2004年に、また独立に D. E. Shaw氏により 2005年 [8]に提
案された*42。NT 法とは簡単に述べれば、領域分割法と力分
割法のハイブリッド版であり、両者の利点を生かして通信量は

O(R3/2/
√

P ) となる。まず原子の座標の保持については、領
域分割と同様にして原子が居る領域にあわせてプロセッサ上

に割り振られる。力の計算については、力分割と同じようにペ

アで分割する。この際に、カットオフ近似の利点を生かせるよ

う、近い距離にいるペア同士で分割するのが理想であるが、NT
法では、カットオフ長R内に居る可能性のある領域の原子ペア

i, j の Fij 計算を、原子 iの x座標と y 座標、かつ原子 j の z

座標に重なる領域の原子座標保持を担当しているプロセッサに

割り振る。このように割り振ることで、発生する通信量を幾何

学的に表現したものを図 15に示す。プロセッサ数 P が増える

とともに、領域分割法比べて通信量が少なくなっていくのがわ

かる。Antonの HTISは、この NT法に特化しており、HTIS
内に 32個ある PPIPs(pairwise point interaction piplines)が
力の計算を行う (図 16)。[3]、図 17)。NT法の弱点として、選
んだペアがカットオフ長 R 内にいないことが頻繁にあるとい

う点があるが、このために各 PPIP に距離をチェックする専
用の 8 個の match unit というのが付いている。また、32 個
の PPIPsのバンド幅は 10Tbit/sを越えるらしく、そのバンド
幅を存分に利用して PPIPs を busy にさせるために、PPIPs
をアレイ上に繋げて、systolic-array*43 ライクなアーキテク

チャを作り、原子 i, j ペアの座標を 2 次元的に入力させて並
列処理を行っているとのことである (direct product selection
resuction operations:DPSRsと名づけている [3]、図 17)。

Reciprocal Sum 項の計算では、逆にハードウェアにあわ
せてアルゴリズムが選ばれている。普通、Reciprocal Sum項
の計算では 3D-FFT を行う前にまず原子の電荷をグリッド

*41 細かいことを言うと、この際サブブロックの i方向、j 方向のプロセッ
サに、力の計算に必要とする座標が保持されているように割り振るのが
重要である

*42 それ以前に、NAMD2 開発グループによって似た手法が提案されてい
たという話もある

*43 http://en.wikipedia.org/wiki/Systolic array

図 15 (Shaw氏の講演スライドから)左が領域分割法で、右

が NT 法。青色が通信される領域を示す。(上)64 プロセッ

サ使用の場合。(下)32K プロセッサ使用の場合。” 半球” 状

の形になるのは、力の作用・反作用を考慮してである。

図 16 (Shaw氏の講演スライドから)PPIPsの説明

点上の点に置き換える操作が必要となる (charge spreading)。
また一方で、逆空間で (Poisson 方程式を) 解いて実空間に戻
した後で、グリッド点上の力を、近くの原子へ置き換える操

作が必要である (force interpolation)。両者はどちらも、グ
リッド点とその近くの原子の” 相互作用” と見なすことがで
き、SPME(Smooth Particle Mesh Ewald) では B-spline 関
数を使って計算される。これに対して、B-spline の代わりに
Gaussian を用いる kGSE(k-space Gaussian SplitEwald)[7]
という手法を独自に開発することで、”相互作用”の計算をほ
ぼハードの変更なしに、HTIS を再利用して行うということを
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図 17 (Shaw氏の講演スライドから)DPSRsの説明

実現している。一方、3D-FFT の計算は Flexible Subsystem
で行われる。Anton 上の 3D-FFT については、SC09 の別の
講演で詳しく説明されていた [12]。あいにく私には難しすぎて
理解できなかったのだが、Antonは特注しているネットワーク
が高速らしく*44、3D-FFT 計算ではそのネットワークの高速
性を利用した独自アルゴリズム (通常のスパコンでは避けられ
るワード単位の細かい通信を大量に用いるアルゴリズム) を開
発することにより、32 × 32 × 32 の 3D-FFT が 3.7 マイクロ
秒、64 × 64 × 64のが 13.3マイクロ秒で計算できるとのこと
である*45。

他の細かい特徴として、Antonでは、基本的に単精度 (32bit)
で計算が行われている。興味深いのは、単精度計算を、浮動小

数点ではなく、固定小数点を用いて行っており、これもまた演

算速度を上げるのに寄与していると思われる。単精度 MD 計
算の精度を調べるために、D. E. Shawリサーチで作っている
DesmondというMDアプリを倍精度で PCクラスタ上で走ら
せた結果との比較スライドがあったが、いまのところ単精度に

起因する大きなエラーなどは出てないようである。

Shaw 氏の講演に入ろう。講演では、Anton の簡単な紹介
と、ベンチマーク結果、BPTI という小タンパク質での 1.03
ミリ秒MD結果の報告、また他のタンパク質でのMD結果も
少し紹介された。ベンチマーク結果では、DHFR という中タ
ンパク質の結果が紹介された。通常のスパコン上では、一日あ

たり 100ナノ秒のMD計算ができるのに対して、Antonでは
16,400 ナノ秒という結果であり、およそ 100 倍の速さである
(図 18 上)。次に BPTI での 1.03 ミリ秒の MD 計算が終了し
たことが報告された (図 18 下)。それまでの MD シミュレー
ションの世界最高記録が、イリノイ大学の K. Schulten 氏の
グループがWW ドメインで行った 10 マイクロ秒シミュレー
ション [2]であったので、この結果は驚異的である。BPTIは
世界で最初に MD シミュレーションが行われた記念すべきタ

*44 論文によれば、ひとつのメッセージを送る際の latencyが、チップ上の
コア間通信で 85ナノ秒、異なるチップ上の通信で 55-75ナノ秒だそう
だ

*45 Anton では、vdW 項と Direct Sum 項の HTIS で行われる計算が速
いので、カットオフ長を敢えて大きくとって普通の MD 計算より粗い
メッシュが用いられる

図 18 (Shaw 氏の講演スライドから)Anton の (上) ベンチ

マーク結果と (下)BPTIでの 1.03ミリ秒達成の報告

ンパク質であるが [4]、インヒビターとして機能するタンパク
質であり、構造変化はほとんどしないと考えれられている。実

際、BPTIにはタンパク質のチェーン間を” 硬く”結びつける
ジスルフィド結合が 3個存在する。なぜこのような面白みのな
いタンパク質を最初の 1 ミリ秒のターゲットに選んだのかだ
が、MDに詳しい知人の話では、ミリ秒までシミュレーション
をすると、現在我々が MD に用いている力場パラメータの粗
(あら)が出てくる可能性があって、柔らかいタンパク質では壊
れてしまう可能性がある、そこで間違いなく壊れないであろう

BPTIを最初のターゲットに選んだのではないか、とのことで
ある。

BPTIの結果だが、1.03ミリ秒のうちで小規模な構造変化が
観測された 8 マイクロ秒のムービーを見せていた。硬いタン
パク質と考えられている BPTIでも構造内部の 3、4個の水が
出入りすることによって滑らかに構造変化する様子が見てとれ

た*46(図 19)。しかもすごいのが、暫くするときちんと元の構
造に戻っていた。構造の違いを定量化するためのクラスター

解析の結果では、綺麗に複数の安定構造があるのが見えた (図
20)。また RMSD 値*47でみると、クラスター分類にしたがっ

て RMSD値が異なる値を示していた。この構造変化が、果た
して BPTI が平衡状態下で本来持っている揺らぎのひとつな

*46 あまりに滑らかな動きなので、もしかしたら Low-pass filter的な処理
を施しているのかもしれないが、そこまで細かい英語が聞き取れなかっ
た。。

*47 RMSD とは Root Mean Square Deviation の略で、Native 構造か
らの各原子座標の差の根二乗平均である
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図 19 (Shaw 氏の講演スライドから)BPTI のムービー。

(上)構造変化前。(下)構造変化後

図 20 (Shaw氏の講演スライドから)BPTIトラジェクトリ

のクラスター解析

のか、もしくは力場のパラメータが悪いために単に構造が壊れ

ているためなのか、私には今のところ判断がつかない*48。た

だし、今後このような長いシミュレーションをいくつか行って

いけば、現在我々が用いている力場パラメータをより厳しく精

査することが可能となるのは間違いない。また、もし今回観測

された BPTIの構造変化が力場パラメータの粗 (あら)による
ものでないとしたら、もっと”柔らかい”タンパク質では一体
どれだけ揺らいでいるのか見当もつかない。先の知人の話で

は、それはきっと我々が今まで漠然と信じている、タンパク質

*48 RMSD値のプロットは 300マイクロ秒までで終わっており、その先の
1ミリ秒付近の RMSD値がどうなっているか気になった

図 21 (Shaw氏の講演スライドから)BPTIトラジェクトリ

の RMSDプロット

図 22 (Shaw 氏の講演スライドから)gpW の結果。転移温

度でのシミュレーション。(上)Fold状態と (下)Unfold状態

は Native状態”付近”で揺らいでいる、という描像を覆すので
はないか、ということだ。

他のタンパク質の結果だが、gpW という小規模タンパク質

のフォールディング (図 22)、Kv 1.2 Potassium Channel(図
23)の dwetting、WWドメインのフォールディングについて

の結果 (図 24)があった。gpWやWWドメインで興味深かっ

たのが、どちらも Foldから Unfoldした後で、リバーシブルに
Foldへ戻っているように見えることだった。
講演の最後に、「Antonはいくらで買えるのか？」という質
問が挙がった。それに対して Shaw氏は「Antonは学術用途で
作っているから、売ることは考えていない。ただ、政府から要

請があれば (売ることも) 考える」と答えていた。先のレポー
トで高田准教授が指摘されているように、Antonが世に出回る
と、少なくとも 1 マイクロ秒以上の MD 計算でなければ論文
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図 23 (Shaw 氏の講演スライドから)Kv 1.2 Potassium

Channel の dwetting。(上) 水 (水色の分子) がいる状態と

(下)dwettingに伴い構造変化した状態

図 24 (Shaw 氏の講演スライドから)WW ドメインのフ

ォールディングシミュレーション結果

がアクセプトされない時代がやってくるかもしれない。もちろ

ん科学の進展のために Anton はできるだけ広まったほうが良
いが、完全にパワープレイの時代になってしまうのか、MD計
算を行っている身として不安を感じた一日だった。

5 2009年 11月 19日 Sustainability

朝会場に着くと、Al Gore 氏の Keynote のため警備が厳し
くなっていた。Gore氏の講演は写真撮影一切禁止だった。夜
にはテクニカルプログラム参加者向けの Receptionがあった。
場所は、ダウンタウンの Portland Center for the Performing
Artsで、フロアの 1 階から 4 階を使用し、各階にいろいろな
地元料理がビュッフェスタイルで置いてあった*49。日本の学

術系会議の懇親会では味わったことのないゴージャスさでとて

も楽しんだ。去年の Receptionは野外で寒く、ひどかったらし
いが、今年はかなり良かったと思う。

5.1 Keynote Address: Building Solutions: Energy, Climate

and Computing for a Changing World

Al Gore 氏による地球環境と HPC に関する講演であった。
さすがに有名人で、他のKeynoteよりも明らかに聴衆が多かっ
た。私は「不都合な真実」を視聴したことがあって、そこから

Gore氏のことを単にパフォーマンスの上手い人という印象を
持っていたのだが、それは良い意味で裏切られた。実際に講演

を聞くと Gore氏は思慮深い・博識な政治家だった。講演の中
で Gore 氏は、「環境問題というのは、その原因が多岐に渡っ
ており、簡単にその原因を直接実感することができない。環境

問題に対してコンセンサスを作り、政治的に重大な決断を行う

には、HPCの力が必須である」という趣旨の発言を繰り返し
述べており、環境問題に対する HPCの力を非常に重要視して
いた。

驚いたことに、1 時間半の講演中、Gore 氏はスライドを 1
枚も使わずに一人で話しつづけた。それなのに、よいリズムで

ユーモアを挟み込み、聴衆を飽きさせることがなく、講演終了

後にはスタンディングオベーションが起こったのには恐れ入っ

た。政治家といえば、丁度前の週に行政刷新会議による次世代

スパコンプロジェクトへの仕分け作業があったばかりであった

が、仕分け結果の是非はさておいて、Gore氏のように科学へ
興味を持ってくれて、理解を示してくれる政治家がいるアメリ

カを羨ましく思った。ただし講演の最後に Gore氏は、民主主
義なのだから科学者ももっと政治に発言してほしい、と釘をさ

してもいた。

その他、謝辞

毎日、お昼時には展示会場を廻っていた。そこで撮った各

ブースの写真を以下に載せる (図 26-33)。

*49 料理以外にも 1階ではビール・カクテル、2階・3 階にはビール・ワイ
ンが、4階まで上がるとご褒美のデザートやコーヒーがあった
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図 25 (上) 全ての聴講を終えた後で SC09 会場 (オレゴン

コンベンションセンター)からポートランドの夜景。(中)Re-

ception への移動中、街中を走る路面電車 MAX の最新型

に乗れた。(下)Reception 会場である Portland Center for

the Performing Arts

図 26 IBMブースでの Power7サーバーノード展示。かな

り賑わっていた

図 27 Microsoftブース

図 28 Oak Ridge 国立研究所ブース。去年理研に来た J.

Smith氏がビデオに映っている
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図 29 Argonne国立研究所ブース

図 30 Sunブース

図 31 NASAブース

図 32 AMDブース

図 33 KAUST 大学ブース (サウジアラビアの王立大学)。

バーチャルリアリティ装置があった。知人いわく、タンパク

質の中に”入れた”らしい。

14



図 34 理研スパコン開発実施本部のブース

図 35 理研 GRAPEプロジェクトのブース

図 36 統計数理研究所ブース

最後に、SC09への参加の機会をいただいた理化学研究所次
世代スーパーコンピュータ開発実施本部の皆様にお礼申し上げ

ます。特に、出張のお世話をしていただいた内田様には大変お

世話になりました。また会場や Reception などでお話した皆
さんには HPCについて色々と教えていただきました。重ねて
お礼申し上げます。
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