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平成26年度上期　CMSI「支援課題」申請書
（申請書記入要領および申請フォーム）
申請書記入要領

　計算物質科学イニシアティブ（CMSI）では、「京」を頂点とするHPCIを活用した計算物質科学の推進と振興に取り組んでいます。その活動の一環として、計算物質科学を推進している全て研究者の方を対象とした、「支援課題」申請制度を設けています。この「支援課題」に認定された課題は、CMSIが保有する計算資源（数十ノード規模のクラスタ（Psi, Phi）、メニーコア、GPGPUテスト機（Psimic、Psitesla）など）の利用が可能になるだけでなく、CMSIが提供する計算資源（「京」高度化支援枠、物性研、分子研、金研の戦略利用枠）の申請が可能になります（＊それぞれの計算資源の利用資格に関しては、個々の運用機関の利用のルールに従います）。また、高度化支援のためのコンサルティング、CMSI神戸拠点の利用、「京」をはじめとするHPCI一般課題申請の支援を受けられます。詳しくは下記CMSI-webを参照ください。
CMSI計算資源：　http://www.cms-initiative.jp/ja/research-support/supercomputing-support
コンサルティング：　http://www.cms-initiative.jp/ja/research-support/studysupport
　
また、これまでCMSIの重点課題、特別支援課題を推進されてきた方で、それらの課題とは異なる課題を推進されている方も、本「支援課題」に申請いただくことが可能です。
平成26年度上期の「支援課題」の申請および選定は、下記のスケジュールで行います。申請希望の方は、本資料２ページ目以降の「申請フォーム」にご記入いただき、ご提出をお願いします。申請書の作成に当たっては、別紙の補足説明をご熟読の上、記載してください。
尚、「支援課題」は年度更新制です。「支援課題」の代表者は、毎年12月に開催するCMSI研究会にで研究発表が義務付けられています。この発表とアブストラクトによりCMSIの審査を受け、翌年の更新可否が決定されます。また、申請受付は、5～6月と10～11月の年2回実施されます。
本申請書は、実際にHPCI資源利用の申請を行う際の準備となるよう、HPCI課題公募のフォーマットに基いて作成しています。

申請書記入にあたっての注意
１．申請書提出方法
ワードファイルを下記に送付する。

送付先：CMSI事務局　adm-office@cms-initiative.jp
２．申請期日


申請書受付：平成26年6月2日（月）～7月4日（金）

　
審査結果：平成25年7月11日（金）までにお知らせします。


＊平成26年度はアカウントの追加申請が可能な計算資源だけの利用となります。


（例：「京」の高度化支援枠、東大情報基盤センターFX10、Psi、Phi、
Psimic（XeonPhi）メニコア、Psitesla (NVIDIA Tesla) GPGPU）
２．申請課題の要件
① 将来の発展が期待できる優れた着想を持つ計算物質科学に関連する研究計画であること。
② CMSIが提供する高並列計算資源を必要としていること
③ ソフトウェアに関して基本的な並列化・チューニングを行っていること。
以上
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※実行するプログラム毎（さらに、必要があれば利用計算資源毎）にこのページを作成願います。
詳細については、別紙を参照ください。
別紙　プログラム情報に関する補足説明
＊１　数値モデル
有限差分法、有限要素法、有限体積法、密度汎関数法、分子軌道法、分子動力学法、モンテカルロ法などの数値モデルをご記入下さい。

＊２　問題サイズ
　　格子点数、要素数や原子数など当該プログラムで実測した問題の規模をご記入下さい。

＊３　２点での実行時間
当該プログラムの並列性能を見るために、同一の問題サイズで２倍以上異なる並列数（ノード数又はコア数）m,n(2m≦n、nは実行可能な最大値)での実行時間（経過時間）Tm,Tnをご記入下さい。ノード数かコア数か単位も明記下さい。

＊４　実効並列化率
並列化率は、逐次実行時間に対する並列処理が可能な部分の実行時間の割合ですが、これを厳密に求めることは困難であるため、実際に並列計算を行った実行時間をもとに、アムダール則を用いて並列化率を逆算します。この方式では並列化によるオーバーヘッドを含めて実効的な並列性能を評価することが出来ます。
以下に説明する方法により、並列化率を求めることができます。
1) 1 プロセスでの実行が可能な場合
1 プロセスでの実行時間：
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n プロセスでの実行時間：
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を性能測定より求めます。このとき、n プロセスの並列加速率
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(1a)
となります。並列化率をαとするとアムダールの法則より、並列加速率
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(1b)
となります。従って、式(1a)および(1b)より、並列化率αは
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(1c)
で求めることができます。

2) 1 プロセスでの性能測定ができない場合　（＊３　の結果を利用する場合）
n プロセスでの実行時間：
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mプロセスでの実行時間：
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を性能測定より求めます。 ここで仮に1プロセスでの実行時間を
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とすると各々の並列加速率は、
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(2b)
となります。式(2a）、(2b)より
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を消去すると並列化率αは
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(2c)
となります。

※プロセス数を変えても並列化率は一定であると仮定した場合の計算法です。
＊５　演算性能値（実行効率）
プログラム全体でのFLOPS値あるいはMIPS値などをご記入下さい。実行効率は演算性能値を理論演算性能値で割って１００を掛けた％値をご記入下さい。なお、演算性能値を取得できるツールがない場合は空欄で結構です。（２点での実行時間の結果を使用する場合は並列数が大きいnの場合を使用願います。）
＊６　並列化実装方法
　MPIやOpenMPなど並列化実装方法を記入下さい。

＊７　目標問題サイズ
　目標とする最大の問題サイズをご記入下さい。

＊８　並列化可能な最大分割数
　目標問題サイズにおいて、並列化可能な最大の分割数をご記入下さい。

　例えば京の場合では、この数値が希望する最大利用ノード数に８（コア数）

　を掛けたもの以上であるかなどの確認をします。
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