
CUDA/GPUによる
粒子法シミュレーションの高速化

日大生産工（学部）　○永島　侃　　日大生産工　　　角田　和彦　　都立産技高専　三浦　慎一郎

日大生産工（院）小原　俊介　　日大生産工　　豊谷　純　　

1 はじめに

　大変形する構造や流体の解析の手法として粒子

法が挙げられる．この粒子法では粒子同士の影響

を調べる近傍探索や，圧力ポアソン方程式の計算

において膨大な演算量を要し，モデルによっては

演算に数十時間，数日かかることもある．

　また，演算を行うCPUは，排熱の問題や高集積
化により，クロック周波数の向上が難しく，CPU単
体の性能向上が困難になりつつある．そんな中，近

年注目されているのが，多くのコアを用いて動画像

の描画を行うGPUを，グラフィックスの用途ではな
く，汎用的な計算に用いるGPGPU(General Pur-
pose Computation on Graphics Processing Unit)
である．本研究は，粒子法の 1つであるMPS法1)

の解析に GPGPUを用いて2)解析の高速化を図る

ことを目的としている．

　 GPGPU には，AMD 社による ATI Stream，
NVIDIA 社による CUDA(Compute Unified De-
vice Architecture)，Apple社による Open CLな
どの統合開発環境がある3)が，本研究は高速化を

重視し，NVIDIA社による CUDAを用いている．
数値計算例としては，MPS法を用いた水柱崩壊シ
ミュレーションの解析を行い1)，CPUでの逐次計
算の結果，OpenMPを用いた並列計算の結果及び
各種GPU（シングルGPU，マルチGPU）での計
算時間について様々な粒子数で考察している．

2 MPS法

　 MPS法は流体解析や構造解析に用いられる粒
子法の一つである．勾配や発散といった微分演算

子に対応する粒子間モデルを用意し，これらの微

分演算子に適用することによって離散化する．重

み関数 wを導入し，粒子間相互作用モデルにはこ
の重み関数を利用する1)．本研究では解の安定化

を図るために重み関数に log関数を用いている．

w(r) =

log
re

r
(0 ≤ r < re)

0 (re ≤ r)
(1)

図 1における rは粒子間距離，re は影響半径であ
る．

　式 (2)は勾配モデル，式 (3)はラプラシアンモデ
ルである．式 (4)はラプラシアンモデルにおいて，

統計的な分散の増加を解析解と一致させるための

係数である．

　　

図 1.粒子間相互作用
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ただし，dと n0はそれぞれの次元数，重み関数で

表される粒子密度の初期値で，一定値である．

3 NVIDIA CUDA/GPU

　現在のNVIDIA社GPUは FermiまたはKepler
とよばれるアーキテクチャが採用され，図 2に示
すように GPU内にはストリーミング・マルチプ
ロセッサー (SM)，CUDAコア，デバイスメモリ，
シェアードメモリが搭載されている3)．また，次

世代のアーキテクチャであるKeplerも基本的には
Fermiと同様であるが，Fermiのストリーミング・
マルチプロセッサーがストリーミング・マルチプ

ロセッサー・エクストリーム（SMX)となり，1つ
のストリーミング・マルチプロセッサー内に多く

の CUDAコアを搭載できるようになっている．
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演算は図 2のストリーミング・マルチプロセッ
サー内のCUDAコアで行われる．また，基本的に
GPUで用いるデータはGPU内のデバイスメモリ
に格納しておく必要がある．しかし，CPUとGPU
間の転送速度は GPU内での演算に比べると非常
に低速であるため，CPU，GPU間の通信量を少な
くすることが全体の高速化につながる．

　　

図 2.Fermiアーキテクチャ

CUDAではスレッドを主体として並列計算が行
われる．複数のスレッドの集まりをブロック，複数

のブロックの集まりをグリッドとして扱い，ブロッ

ク毎にGPU内のストリーミング・マルチプロセッ
サーに読み込まれ，ストリーミング・マルチプロ

セッサー内の CUDAコアがスレッドを処理する．
　デバイスメモリの確保に関してはCUDAランタ
イム APIである cudaMallocを用いて，動的に割
り当てる方法と， device 修飾子をつけた変数を
宣言し，静的に割り当てる方法の二つの方法があ

る．動的に割り当てた場合は，cudaFreeを用いて，
メモリ領域を開放する．

　 CUDA には，C 言語を拡張した，CUDA
C/C++ と，Fortran を拡張した CUDA Fortran
があるが，本研究では CUDA C/C++を用いてい
る．コンパイルの際にはNVIDIA社が提供してい
る nvccコンパイラを用いて，コンパイルが行われ
る．その際，ソースコード内の GPUの処理部分
と，CPUの処理部分をコンパイラが自動的に分け，
GPUの処理部分を nvccコンパイラがコンパイル
し，CPUの処理部分はC言語のコンパイラに引き
渡し，コンパイルが行われる．

4 マルチGPUプログラミング

　 1台のコンピュータに複数の GPUを装着する
ことで，マルチ GPUプログラミングを実現する
ことができる．これにより，演算性能の向上はも

ちろん，多くのメモリを利用することができ，よ

り大規模なモデルの解析にも対応できる．

　マルチGPUにおける問題は，別のGPUのデバ
イスメモリ上にあるデータを使用することができ

ない点である．そのため，一度，別のGPUのデー
タをメインメモリにコピーした後，メインメモリ

から，使用する GPUのデバイスメモリにコピー
するという手続きが必要である．しかし，現在は

CUDA 4.0でサポートされたNVIDIA GPUDirect
v2.0により，主記憶を介さずに，直接別のGPUの
デバイスメモリにアクセスすることができるよう

になり，マルチGPUプログラミングの実現が容易
になっている．

5 MPS法のCUDA化

　図 3にMPS法による粒子法シミュレーションの
フローチャートを示す．網掛けの部分をGPUで処
理し，その他はCPUで処理している．ファイル書
き出しはGPUで行うことができず，また，時間刻
み幅計算や，速度，座標計算は並列性が低いため，

CPUで処理を行っている．灰色の矢印は CPUか
らGPUへのデータのコピー，黒色の矢印がGPU
から CPUへのデータのコピーである．

　　

図 3.フローチャート (シングル GPUによる解析)

　デバイスメモリの確保の方法に関して，本研究

では，動的割り当てを行った際，静的割り当ての

場合と比べ，1.2倍程度計算時間が多くなってしま
うという結果が得られたため，シングル GPUに
よる解析には，静的割り当てを行っている．

　計算量が多い近傍探索では，マルチ GPUによ
る解析も行っている．ここでは，OpenMPを用い
てCPUで複数のスレッドを持たせ，それぞれのス
レッドに GPU を受け持たせることにより，マル
チ GPUを実現している4)．また，GPUDirectを
利用して，各GPUが直接，別のGPUのデバイス
メモリにアクセスするようにプログラミングした

ところ，GPU1台よりも解析時間が多くかかって
しまった．そのため，本研究では，GPUDirectは
用いずに，メインメモリを介して各 GPU同士が
互いのデータにアクセスしている．更に，デバイ

スメモリの確保に関しては，マルチ GPUでは静
的割り当てが使用できないため，動的割り当てに

よってデバイスメモリを確保した．
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　圧力ポアソン方程式計算では，大規模連立一次方

程式Ax=bを解いている．この解法には，様々な
解法が提案されているが，本研究では，GPUで並
列計算を行うことを踏まえ，反復法を用いている．

反復法のうち，単純で並列化がしやすい解法とし

てヤコビ法がある．しかし，ヤコビ法は収束が遅

く，本研究でも，最大反復回数（500回）の間では
収束条件である 1.0E-5まで収束せず，最悪の場合，
時間ステップあたり 13000回程度の反復で収束す
るという結果を得た．また，ヤコビ法の収束性を

高める解法として，ガウス・ザイデル法，SOR法
等があるがこれらの解法は並列化が難しい．そこ

で，本研究では共役勾配法（Conjugate Gradient
Method，CG法）に着目した．
　 CG法では収束性を更に高めるために，Ax=b
の行列Aに前処理を行うことが多い．前処理を用
いた CG法としては，行列Aに対し，不完全コレ
スキー分解を行う ICCG 法がよく用いられるが，
この解法は並列化が難しい．そのため，本研究で

は，単なる CG法ではなく，行列Aのそれぞれの
要素を対角項で割り，対角項がすべて 1になるよ
うに前処理を施した対角項スケーリング共役勾配

法（Scaled Conjugate Gadient Method，SCG法）
5)6)を用いた．SCG法により，様々な粒子数におけ
る水中崩壊シミュレーションの時間ステップ毎の

反復回数の総和は，CG法に比べ，3000回～10000
回少なくなった.

6 数値計算環境

　本研究は表 1～表 4の 4台のマシンを用いて計
算を行った．

　　表 1.計算環境（マシン 1）
CPU Intel Core i7, 2700K, 3.50GHz

8M L3 cache , 4core , 8thread
Memory DDR3 PC3-10600 16GB
OS Cent OS 6.0 64bit
gcc version 4.4.6
GPU Geforce GTX 580

Bus interface PCI-e 2.0 x16
Memory Bandwidth 192.4 GB/sec
Global Memory 1.5GB

　 SM ，CUDA Core 16 ， 512

　　表 2.計算環境（マシン 2）
CPU Intel Xeon E5, 2670, 2.60GHz

20M L3 cache , 8core , 16thread
Memory DDR3 PC3-12800 24GB
OS Cent OS 6.2 64bit
gcc version 4.4.6
GPU Tesla C2075

Bus interface PCI-e 2.0 x16
Memory Bandwidth 144 GB/sec
Global Memory 6GB

　 SM ，CUDA Core 14 ， 448

　　表 3.計算環境（マシン 3）
CPU Intel Core i7, 3770K, 3.50GHz

8M L3 cache , 4core , 8thread
Memory DDR3 PC3-12800 16GB
OS Ubuntu 12.04 64bit
gcc version 4.4.7
GPU Gefoce GTX 690 （GTX 680× 2）

Bus interface PCI-e 3.0 x16
Memory Bandwidth 192.3 GB/sec
Global Memory 2GB

　 SM ，CUDA Core 8 ， 1536

　　表 4.計算環境（マシン 4）
CPU Intel Core i7, 3820, 3.60GHz

10M L3 cache , 4core , 8thread
Memory DDR3 PC3-10600 16GB
OS Ubuntu 12.04 64bit
gcc version 4.4.7
GPU Gefoce GTX 580 × 4

Bus interface PCI-e 2.0 x16
Memory Bandwidth 192.4 GB/sec
Global Memory 3.0GB

　 SM ，CUDA Core 16 ， 512

CUDA Driver，CUDA Tool kit，CUDA SDK
はすべてVersion 4.2である．マシン 3にはGeforce
GTX690が搭載されているが，このGPUは 1台の
GPUの中に 2台のGPUが搭載されているという
特殊なGPUである．マシン 4に関してはGeforce
GTX580が 4台装着されている．しかし，これらの
GPUはマルチGPU用にプログラミングしない限
り，1台のGPUでのみ演算が行われる．アーキテク
チャはGTX580，Tesla C2075がFermi，GTX690
が Keplerである．
　 CPU 側のコンパイラ（C コンパイラ）に関し
ては，Linux系 OSの標準的 Cコンパイラである
GNUコンパイラコレクション（GCC）を用いて
いる．また，GCCの最適化オプションとして-O2
を設定している．GPUでの処理部分への最適化の
オプションに関しては設定していない．また，数

値演算ライブラリの CUBLASや CUSPARSEは
使用していない．

7 数値計算例

　本研究では，様々な計算量で解析するために，

1458，16221，31465，60875，120788の 5種類の
粒子数の水柱モデルを用いて，流体の粒子が重力

の影響を受けて崩壊する様子を解析した．図 4は
粒子数 16221の水中崩壊シミュレーションをCPU
で計算し，OpenGLを用いて可視化した結果であ
る．また，図 5は同じシミュレーションをGPUで
行った結果である．ここでは，水の粘性や表面張

力等については考慮していない．同一の時間にお

ける水中崩壊の様子は CPU，GPUどちらも同じ
結果となることを確認できる．
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　　　　 (a)0.00[s] 　　　　　　　　　 (b)0.21[s] 　　

　　 　　

　　　　 (c)0.42[s] 　　　　　　　　　 (d)0.69[s] 　　

図 4.水柱崩壊の解析結果（CPU）
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　　　　 (c)0.42[s] 　　　　　　　　　 (d)0.69[s] 　　

図 5.水柱崩壊の解析結果（GPU）

図 6はシングルGPUによる高速化倍率のグラフ
である．マシン 3の CPU(Core i7 3770K）での逐
次計算よりもどれだけ高速化できたかを粒子数別

に示している．このグラフから，GeForce GTX580
が一番高速であることがわかる．Tesla C2075に
関しては，汎用計算向けの GPUであるが，メモ
リバンド幅が小さく，データ通信に時間を要した

ため，速度が出なかったことが考えられる．また，

GeForce GTX690は，グラフィックに非常に特化
しており，倍精度演算性能が弱いことが原因と考

えられる．
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図 6.GPU別の高速化倍率

図 7は，OpenMPを用いた CPUにおける解析
とGPUでの解析の演算時間の比較である．図 6と
同様に，マシン 3の CPU（逐次計算）に対する高
速化倍率を示している．ここでは，3台のGPUの
うち一番高速であるGeForce GTX580のシングル

GPU,マルチGPU(2台)での演算結果と，マシン
2のCPU(Xeon），マシン 3のCPU（Core i7）で
並列計算した結果を比較している．粒子数 120788
ではマルチ GPUによる解析が一番高速になった．
また，GPUはサーバ用 CPUである Xeonよりも
高速に解析することができている．
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図 7.CPUと GPUの速度の比較

8 おわりに

　本研究では，MPS法を用いた水柱崩壊シミュレー
ションの解析を GPU を用いて行った．粒子数に
よって高速化倍率に違いがあるが，粒子数 120788
において，CPU(Core i7)の逐次計算に比べ，シン
グル GPUで約 16倍，マルチ GPUで約 18倍の
高速化を達成することができた．また，サーバ用

GPUである Xeonを OpenMPで並列計算させた
場合よりも GPUでの解析が高速であるという結
果を得た．また，解析結果に関しては，同一ステッ

プ時間において，CPUでの解析と同じ結果を得る
ことができた．今後はマルチGPUによる解析の更
なる高速化とともに，CUDAだけではなく，ATI
StreamやOpen CL等の開発環境でGPGPUを実
現し，性能比較をしていきたい．
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