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研究成果の概要（和文）：分子動力学シミュレーションや渦法による乱流シミュレーションに使

うために、専用計算機 MDGRAPE のライブラリを拡張して准汎用計算機（PLAYSTATION 3 や GPU）

向けのライブラリを開発した。最初に MDGRAPE-3 用ライブラリである MR3 ライブラリを PS3 や

GPU に対応した。また、PS3 では粒子数が多いときは並列化により更に高速化が達成できた。GPU

では渦法による乱流シミュレーションのために複数枚使って計算を更に高速化した。

研究成果の概要（英文）：I have extended a library program from MDGRAPE special-purpose
computer to quasi general-purpose computer (PLAYSTATION 3 and GPU) for molecular dynamics
and turbulence simulations with vortex method. First, new MR3 library, which is the
library program for MDGRAPE-3, has supported PS3 and GPU. Second, Parallel PS3s further
accelerated MD simulations for large number of particles. Third, parallel GPUs further
accelerated turbulence simulations with the vortex method.
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１．研究開始当初の背景

科学技術計算を高速化する手法として専
用計算機 GRAPE・MDGRAPE はそれをここ 20 年
に渡ってかなり成功させたプロジェクトで
あると言える。重力多体問題や分子動力学シ
ミュレーションに特化した専用のハードウ

ェアを開発することで高性能を実現してき
た 。 し か し 近 年 の ASIC (Application
Specific Integrated Circuit)の開発費は、
半導体製造コストの上昇により研究者が詳
細設計したとしても 10 億円を超えており、
GRAPE のようなアプローチの継続が難しくな
ってきている。一方近年ゲーム用の計算機
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（PLAYSTATION 3 や GPU）が汎用計算に使え
るようになってきた。これらの計算機を科学
技術計算に有効に使うことができれば、これ
まで以上にコストパフォーマンスを向上さ
せることが期待される。

２．研究の目的

本研究では、グラフィックカードやゲーム機
などの準汎用的な計算機を効率的に粒子ベ
ースの科学技術計算に適応できるライブラ
リプログラムを開発する。そして分子動力学
シミュレーションや渦法などのプログラム
を加速する。

３．研究の方法

まず、PLAYSTATION 3 と NVIDIA のグラフィ
ックカードを使用して、拡張 GRAPE ライブラ
リの基本部分を開発する。その際主に分子動
力学シミュレーションに使える機能を実装
する。次に、並列化して複数ノードに対応し、
渦法や境界要素法などの分子動力学シミュ
レーション以外でも使えるように拡張する。

４．研究成果

平成２０年度は、ライブラリの基本部分を開
発した。GPU を搭載した PC を購入し、
MDGRAPE-3 用の MR3 ライブラリの互換ライブ
ラリを、GPU と PLAYSTATION 3 (PS3)向けに
開発した。MR3 ライブラリは、研究代表者が
以前に開発した MDGRAPE-3用のライブラリで
ある。MDGRAPE-3 に特化したライブラリであ
るが、このライブラリ互換にすることで動作
するアプリケーションがいくつかある。例え
ば、AMBER や CHARMM などの生体高分子の分子
動力学シミュレーションによく使われるプ
ログラムを動かすことが出来る。

その際注意しなければならないのは計算
精度である。GPU や PS3 では基本的に単精度
しか高速に演算出来ないため、複数の単精度
変数を組み合わせて精度を向上させる方法
を実装した。図１にこの方法（擬似倍精度）
を用いた分子動力学シミュレーションの計
算速度の比較を示す。方法 A は単精度演算の
みのため高速だが計算精度が悪い。方法 Bは
一部倍精度演算を行うため計算精度は良い
が計算速度が遅くなる。提案手法の方法 F は
計算精度が方法 Bと同等である上に計算速度
が速い。

図１：擬似倍精度の速度
(T.Narumi et al., Proc. HPCAsia09)

次に MDGRAPE-3では計算出来ないような粒
子間相互作用も計算できるようにした。例え
ば MDGRAPE-3 では、ペアの原子種の組み合わ
せに応じてパラメータを変化させることが
できるが、そのパラメータの数は 2 個までし
か対応しない。Lennard Jones のような典型
的な分子間力の形であれば問題がないが、例
えば Tosi Fumi ポテンシャルでは 4 つのパラ
メータが必要になる。GPU を用いることで
Tosi Fumi ポテンシャルを使いながらも効率
的に NaCl の分子動力学シミュレーションを
加速した。

平成 21 年度は、平成 20 年度に開発したラ
イブラリを拡張した。一つは並列化に対応さ
せたことである。PS3 用には、MR3 ライブラ
リを並列化し AMBER による分子動力学シミュ
レーションを複数台の PS3 で加速した。3 万
粒子のシミュレーションでは 16 台の PS3 を
用いることにより 7倍程度加速されたが、逆
に 1万粒子では台数が 8台を超えると加速し
なくなった。これは PS3 のネットワークが比
較的低速であるためである。

もう一つの拡張は GPUを用いて渦法に対応
したことである。渦法は乱流の直接計算の手
法の一種であり、Fast Multipole Method を
用いることで計算量を O(N)にまで減らせる
ことが特徴である。MDGRAPE-3 を用いた実装
は以前からあったが、専用計算機であるため
何倍も無駄な計算を行う必要があった。今回
GPU を用いることで無駄な計算を省いた。

これらの拡張を応用して、GPU を用いた渦
法による一様等方性乱流の大規模シミュレ
ー シ ョ ン を 行 っ た 。 64GPU を 用 い て
$9.4/Gflops を達成し、通常の PC に比べて一
桁以上コストパフォーマンスに優れる計算
を行うことが出来た。

コンシューマー向け GPUは現在でも倍精度
計算は遅い。このため、なるべく単精度計算
を使って精度良い計算を行う手法に対し期
待が高まっている。実際いくつかの会議での
発表では精度に関する質問が多くあった。

GPU を並列化することに関しては世界的に
リードしていると考えられる。特に 2009 年



の国際会議 SC2009 の論文では、長崎大学と
協力して並列に GPU で計算し、世界で最もコ
ストパフォーマンスがよかったとしてゴー
ドンベル賞を受賞した。

今後は准汎用計算機の中でも GPUが更に普
及すると考えられるが、科学技術計算以外の
分野でも使われるためにはまだ敷居が高い
ようである。使い勝手の良い開発環境が望ま
れていると考えられる。
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