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New updating scheme for Quantum Monte Carlo method suitable for the acceleration 
using hybrid parallelization
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研究成果の概要（和文）：　当該モンテカルロ法で用いられる配位更新においては、全ての粒子位置を斉次に更新する
事は必ずしも必要ではないため、一つ一つを逐次的に更新する方法が一般的に広く採用されている。この逐次更新では
、着目粒子以外の粒子位置について現段/前段の位置のいずれを採用するかに自由度があり、前段位置を採用すること
で新たな並列多重度を生み出せる。本研究では、この並列多重度にGPUのメニーコア並列化を適用する事で、当該サブ
ルーチン部分に数十倍に高速化を実現する事に成功した。

研究成果の概要（英文）： We considered a new updating scheme for particle positions appearing in Monte 
Carlo methods, which is suitable for the GPGPU acceleration. In the particle-by-particle Metropolis 
updating scheme, we can evaluate whether a proposed update of a particle position was accepted or 
rejected base on the configuration of other particles at the previous step, though most of the 
conventional implementation uses those at the present step. By taking the previous step configuration, we 
can create the considerable number of degrees for further internal parallel processing. We implemented 
the internal parallel processing using GPGPU further on the conventional MPI implementation, and achieved 
the reasonable acceleration.

研究分野： 物性理論、計算物理学

キーワード： 並列計算　電子状態計算　高速化　GPU　モンテカルロ
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１．研究開始当初の背景 
 量子モンテカルロ電子状態計算法は、超並
列計算機の廉価化で大きく実用性を伸ばしつ
つあり、物性予見上の特長からも触媒や創薬、
分子科学など産業応用への可能性が急速に高
まっている。モンテカルロ電子状態計算法の
演算加速化は、当該コミュニティにおいて、
国際的にも精力的に取り組まれている研究課
題の一つである。並列化効率が非常に高く
(98%超)、数千並列まで効率よく性能を向上で
きる。全演算コアを階層化しない「フラット
MPI」並列化（図１参照）では、通信管理上、
数万並列規模で性能が限界を迎える。 
 

 
図１；計算機内の演算コア（上図で短冊状に示
されているもの）を幾つかのノード内にまとめ、
ノード間/ノード内と階層化された並列資源利
用で高効率を達成する。高い並列性能を達成す
るには算法自体に手を加える必要がある。 

 
 本計算手法の場合、フラット MPI が大規模
化すると、分布を平衡化する計算が新たな律
速となり、この部分はシステムサイズの 3 乗
に比例してコストを増す（図２）。 
 

 
図２；当該手法における律速過程の変化。従来
レベルの並列数（〜数百）では、統計蓄積過程
が律速となり此処にフラット MPI 並列が利用
されている。ところが其の並列数が数万程度に
なると統計蓄積部分は十分に高速化され計算
時間が縮小する結果、平衡化過程が律速となっ
てくる。 

 
 研究代表者は、この点がネックになること
を以前から懸念し、ノード内並列資源を、暗
箱的利用を超えて最大限活用する新しい算法
として「準斉次更新法による新たな並列自由
度の創出」という着想を得、その実証に取り
組んだ。 
 
２．研究の目的 

 材料科学分野における、分子間力や空間変

動の激しい問題（界面や欠陥）に対して、量

子モンテカルロ法電子状態計算は、密度汎関

数法など現行ツールで到達不能な信頼性を

実現する手法である。この手法は、現行法の

弱点を回避する理論原理に基づいた新しい

手法で、数千並列まで効率よく性能を向上で

きるが、数万並列規模で性能が限界を迎え、

より大規模な対象系への適用を困難とし、手

法の更なる実用性を阻害している。本研究で

は、GPU や次世代アーキテクチャにおける

ノード内計算資源を、暗箱的利用を超えて最

大限活用する新しい算法「準斉次更新法」（図

３）を開発し、更に数十倍の高速化を達成す

る事で上記の阻害要因を克服する。固体系実

用計算で律速となる「スプライン基底関数に

よる軌道関数の数値的構成部分」について、

現行の逐次算法を、研究代表者が開発・実装

した準斉次更新法(図 1 参照)に順次換装し、

GPU 上のメニーコアで並列分散処理させ、

数十倍の高速化を達成する。用いられた計算

環境上の理論的性能上限を見積もり、実測さ

れた加速化因子と比較の上で、期待される十

分な性能向上を達成しているかどうかを考

察し、適宜、分散処理モデルを変更しながら、

最大限の性能向上を試みる。 

モンテカルロにおける粒子配位の更新法

実装に多様な自由度が存在。

更新法の取り方如何で、 新たな並列多重度を生み出せる

我々が開発した更新法； 準斉次更新法
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図３；当該モンテカルロ法では、N個の粒子位
置がステップ更新の対象となるが、全ての粒子
位置を斉次に更新する必要は必ずしも無く、一
つ一つを逐次的に更新する方法が一般的に広
く採用されている実装である。逐次更新では、
着目粒子以外の粒子位置について現段/前段の
位置のいずれを採用するかに自由度があり、前
段位置を採用することで新たな並列多重度を
生み出せる（研究代表者による考案と実証）。 

 
３．研究の方法 
 固体系実用計算で律速となる「スプライン



基底関数による軌道関数の数値的構成部分」

について、GPU のメニーコアを用いた実装・

検証を行う。律速ルーチンは具体的には、N

個の電子位置の夫々に、L 本の軌道関数を構

成する 64 項の積和算部分である。モンテカ

ルロ法で更新された電子位置（ランダムに決

まる）に応じて、603 個のグリッド上に与え

られる軌道展開係数から、呼応する 64 点を

拾い上げて基底関数との線形結合を演算す

る。研究代表者が実装した準斉次更新法(図

3)では、64 項の積和算は演算コア内の逐次計

算として、N×L(〜数百)の並列分散処理をノ

ード内コアに分配する事が出来る（図４）。

ノード間分散処理には、独立したモンテカル

ロサンプリングが分配される。対象系には、

チタン酸化物の系（N = 1,536, L=384）を用

いる。 

 

図４；量子モンテカルロ法電子状態計算におい
て数値評価される軌道関数値は複数のインデ
ックスを有し、数百もの関数値を 1モンテカル
ロステップ中で評価する必要がある。これら評
価は並立独立に行うことが可能で、ここにノー
ド内並列自由度を創出するのが本研究の中心
的アイデアである。 

 

４．研究成果 

 平成 25 年度は、コード実装を集中的に行い、
既に GPU に移植済の逐次更新/倍精度演算コ
ードを基として、「逐次更新/倍精度演算」か
ら「逐次更新/単精度演算」、更に「準斉次更
新/単精度演算」と実装開発を進めた。この過
程で、「単精度化による誤差がシミュレーショ
ンに要求される化学的精度の範囲に収まる
か？」、「準斉次更新により統計誤差の範囲内
で結果が一致するか？」について検証を進め、
有用な知見を得た。 

 
図５；本研究で得られた加速化性能。横軸は系
のサイズを特徴付ける Nで、右側の縦軸と黒い
菱型のプロットが「何倍加速化されたか」を示
している。粒子数に依存して加速化性能が異な
るが、系が大きいほど大幅な加速が得られる。
色の異なる棒グラフは各種実装法式に対する
計算時間を表し短いほうが計算が高速化され
ている。 

 
 ノード内の GPU 演算コアには、更にブロッ
クやスレッドといった階層性が存在するので、
(電子数 N)×(軌道数 L)のノード内並列を、ブ
ロックとスレッドに如何に配分するか（スレ
ッディングモデルの設定）について、可能な
いくつかの組み合わせが考えられる。そこで、
「加速化因子のスレッディングモデルへの依
存性検証」を行い、異なるいくつかのスレッ
ディングモデルに関してコードのチューニン
グを行った。 
 
 本研究での遂行対象に据えたモンテカルロ
ステップ更新部分のみならず、これに続くエ
ネルギー算定部分にまで、当該並列算法の適
用を進め、同程度の高速化を達成することが
出来た。さらに当初の研究計画範囲を更に超
えて、「データ構造を改変して、CPU-GPU間で、
より高速なデータ転送を実現すること」、及び、
「CPU 逐次演算向けに逐次的に並んでいたエ
ネルギー各項評価の順番を並列処理向けに組
み直したこと」の二点について大きな進展を
得て、コード全体の実用性向上に向けて、よ
り高い達成度を実現した（図 5）。 
 

 
表１；各種実装方式に対して、理論性能に対し、
どの程度の実行性能が得られているかを評価
した一覧。一番右のカラムが達成されたパーセ
ンテージを示している。理論性能値は計算が全
て演算で構成されている場合に達成される理
想極限値であるが、実際にはメモリアクセスが
介在するため実行性能は理論性能からずっと



落ち込んだ値となる。 
 

 平成 26 年度においては、より少ない電子数
をもつ系での加速化測定から、本算法の、適
用対象系システムサイズ依存性を検証し、デ
ータ転送時間やメモリレイテンシの測定から、
理論性能に対し十分な程度を達成しているか
を考察した（表１）。更に、リードオンリーメ
モリの利用有無に関する性能向上が可能かを
検証した。並行して、北陸先端大保有の GPU
搭載の大規模クラスタ計算機や、京スパコン
でのノード内資源などを利用し、更に大規模
なノード間並列と、メニーコアのノード内並
列がよく共存し、ノード間並列度数に応じて
性能がリニアに向上するかどうかを検証した。 
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