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研究成果の概要（和文）：本研究の目的はGPGPUをPhase-field法に適用することで、計算速度の高度化をはかりワーク
ステーション一台の計算可能範囲を広げることにある。二年度にわたり、希薄溶液計算だけでなく、実用合金に多くみ
られる正則溶体近似が必要な系でのGPUコードの開発を行った。希薄溶液で数倍程度しか実行速度の向上が見られなか
ったものの、正則溶体合金では２０倍程度の速度向上を達成することができた。

研究成果の概要（英文）：The purpose of this study is to expand the computational capability of the 
phase-field model by applying the GPGPU technique to its numerical code. The GPGPU technique is applied 
to both dilute and regular solution alloy systems.
In the case of the dendrite growth in binary dilute alloy system, the calculation speed is increased only 
several times by using GPU. On the other hands, in the case of ternary regular solution alloy system, the 
computational speed is increased about twenty times.

研究分野： 材料ミクロ組織シミュレーション

キーワード： Phase-field法　GPGPU

  ３版
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１．研究開始当初の背景 
Phase-field 法を用いた初めての数値計算

は凝固デンドライトの成長解析であり、１９

９１年に示されている。その後、材料ミクロ

組織をその組織パターンの複雑さに拘らず

計算できること、Ginzberg-Landau 方程式（ノ

ーベル物理学賞受賞理論）を支配方程式の基

礎としていること、CALPHAD 法で評価された

自由エネルギーデータベースを直接引用で

きるため、実用合金の解析が容易であること

などから、1990 年代半ばから基礎理論の高度

化や解析ツールとしての簡便化などに、多く

の研究者が研究に参画し、現在も研究分野と

して拡大しつつある。 

モデルの提案当初からPhase-field法の活

用の障害となっている問題に計算時間があ

る。特にCALPHADエネルギーを利用した場合、

界面濃度計算がボトムネックとなっており、

理論改良のみでは避ける事ができない。 

一方、2006 年 NVIDIA 社から、CPU ではな

く GPU（Graphic Processing Unit)を一般演

算用に資するための開発環境 CUDA がリリー

スされている。GPU 個人向け製品であっても

演算ユニットが 1000 個以上実装されている

ものがあり並列演算に優れた性能を示す。こ

の GPU 用のユニットは単精度計算 2010 年に

は新たなGPUアーキテクチャFermiにより倍

精度計算速度が単精度計算並みに向上した。 

このように新たな計算資源の開発が進み

つつある中で、Phase-field 法の計算ボトム

ネックである界面局所平衡濃度のデータベ

ース処理ルーチンの GPGPU 化を試みた。 

 
２．研究の目的 
 本 研 究 で は GP-GPU(General-purpose 

computing on graphics processing units)

を Phase-field 法の界面濃度計算に適用し、

実用合金のミクロ組織計算時間を 1/10 以下

にする事を目的とする。特に、CALPHAD 法に

よって評価された自由エネルギーを用いる

必 要 が あ る 系 を 対 象 と す る 。 既 に

Phase-field 法に対して GPGPU を適用した例

はいくつか存在する。しかし現在のところ、

GPU 適用は希薄溶液近似を用いられており、

適用目的は計算領域の大規模化が主なもの

になっている。一方、今回は希薄溶液近似が

適用できない多成分系合金（CALPHAD により

評価された正則溶体近似による自由エネル

ギーデータを利用）を対象としている。その

場合、界面局所平衡濃度探索ルーチンが計算

のボトムネックとなっている。本研究では、

この部分のデータベース検索作業をGPUによ

り実行性能１０倍以上を達成することで、実

用合金の解析をより身近に行えることを目

的とする。 

 
３．研究の方法 

Phase-field 法の計算コードを、CUDA

を用いて書き換え、支配方程式計算と界面

濃度計算部分に適用する。具体的にはウォ

ープ・ダイバージェントを極力避けるよう、

コードと界面濃度のデータベース形式を最

適化する。 

初年度は、まずは研究事例が既に報告され

ている希薄溶液近似の凝固問題に対して

GPU の性能評価を行なった。その際、CPU

／GPU（＋CPU）のコードは、それぞれの

計算ユニットの特徴を最大限生かすよう記

述する。Phase-field 方程式は界面領域以外で

解く必要がないため CPU による計算では条

件分岐により計算時間を大幅に短縮できる。

また、計算の必要のない領域にはそもそも配

列を割り当てない：動的割り付けなども柔軟

に使用できる。 

一方、GPU はウォープ・ダイバージェン

トが発生するため、全領域で方程式を解いて

しまう方が速い。一般に GPU 使用により高

い性能向上が見込まれるのは、CPU 分岐によ

り計算量を減らすことができない系である

ため、GPU の真の性能価値を評価するため

には、CPU 分岐による最適化は不可欠である。 
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図２ 希薄溶液近似適用時の速度変化
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