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1，はじめに

　古典系の 分子 動 力学計 算 に お い て は各粒 子 間 に 働 く力

の 計算が シ ミュ レーシ ョ ンの 大部 分を 占 め る。特 に粒子数

が 多い 系で は力の 計算量が 多 くな り、ス
ー

パ
ー

コ ン ピ ュ
ー

タ
ー

を用 い て も、長 い時間ス テッ プにわ た っ て 系 の シ ミュ

レーシ ョ ンを行うこ とは 困難で あ る。しか し粒子間に働く

力の 計算 は 同 じ種類 の 演算を多数回 繰 り返す もの で ある

た め、我々 は この 演算だけを行う数値演算 LS正を製作し、

並列 動作 させ る シ ス テ ム Molecular　Dynamics　Machtne

（MDM ）の 開発を行っ て い る。この ような LSIは単機能

で あ る ため 小 さ い 開発 コ ス トで シ ミュ レーシ ョ ン に か か

る時間を大幅 に短縮する こ とがで きる。

2MDM の 構 成

　MDM は 2500 個 の MDGRAPE −2 チ ッ プ ・3000 個

の WINE −2 チ ッ プ ・ホス ト計算機か ら構成さ れる。［1］
MDGRAPE −2 チ ッ プと WINE −2 チ ッ プは我々 が 開発 し

た数値演算 LSI で ある 。　 MDGRAPE −2 チ ッ プは 2 粒子

の 位置か ら 2 粒子間 に働 く力を計算する。MDGRAPE −2

チ ッ プはク
ーm ンカ、フ ァ ン ・デル・ワー

ルス カの 計算や、

系が周期境界条件で エ ワル ド法 を用 い る とき に実空間部

分の 計算を担当す る。WINE −2チ ッ プは離散フ
ー

リエ 変

換 と 逆離散 フ
ー

リ工 変換 を 行 い、エ ワル ド法を用 い る と

きに波数空間部分 の 計算を担当す る。ホス ト計算機は複

数 の ワ
ーク ス テ

ー
シ ョ ン な どか らな り、結合力の 計算 や

粒子 に働く力から粒子位置 ・速度 の 更新を担当す る。ホス

ト計算機と MDGRAPE −2・WINE −2 はそれぞれ高速の バ

ス で 結ばれ る 。ホ ス ト計算機は粒子位置 を MDGRAPE −2

と WINE −2 に 送 り、チ ッ プが計 算 して、結果 を ホス ト計

算機 に 返す。

Figure　1：WINE −2

〔NaOO−4〕熱流体系および固体系の ミ ク ロ シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ンに 関する合同シンポジウム ・

　　　 第 5 回分子 動力学 シンポ ジ ウム 講演論文集 〔
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Figure　2 ： MDGRAPE −2　board
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　現在、MDM の うち WINE −2の 部 分は ほ ぼ完成し、ホ

ス ト計算機に 接続 して 稼働 して い る （図 1）。MDGRAPFr

2 は チ ッ プ を搭 載 した 試 作ボード （図 2）8 枚が で き 上 が

り、残 りの 製作 を 進め て い る 。

3．計算速度

　MDGRAPE −2チ ッ プは 4本 のパ イプライ ン をもち、ク

ロ ッ ク 周波数 100MHz で 並 列 動 作 す る。1 本 の パ イ プ ラ

イ ン は 1 ク ロ ッ ク 毎 に 平均 40 浮動 小 数点演算を行うの

で、MDGRAPE −2 チ ッ プ の ピー
ク性能 は 4 × 100　M ×

40 ＝16　GFLOPS に相 当す る。　WINE −2 チ ッ プは 8 本の

パ イプライ ン をもち、クロ ッ ク周波ik　66MHz で 並列動

作す る。1 本の パ イ プ ライ ン は 1ク ロ ッ ク 毎 に平均 40 浮

動小数点演算 を行 う の で、WINE −2 チ ッ プは 8 × 66　M

× 40 ＝20GFLOPS の ピー
ク性能 を もつ 。これ らの チ ッ

プの 計 算速度は 現在 の パ
ー

ソ ナル コ ン ピ ュ
ーターに使 わ

れて い る CPU に 比べ て 20倍以上 高速で あ る。　WINE −2

全体で は実効性能 と し て 現在まで に約 10TFLOPS が得

られ て お り、今後 ホ ス ト計 算機 の プ ロ グラ ム の 改良な ど

に よっ て さ らに 向上 が 期待で き る。MDM 全体で は 25〔〕O

x16 　GFLOPS 十 3000 × 20　GFLOPS 〜100 ［1］FLOPS

の ピ
ー

ク計算性能 になる予定で ある。これ は、106 粒子

系の シ ミュ レ
ー

シ ョ ン lns を 1 週聞以内で 実行で き る 性

能 で あ る。

4．MDM の 性能評価

4．1 計算時間の 粒子数依存性　計算時間の粒子数依存性 を

見 る ため に、液体状態の 水 （TIP4P モ デル ［2】）で の シ ミュ

レーシ ョ ンを行っ た。分子数は 256，864，2048，4000，6912

の 5 通 り を用 い た。シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン セル は立方体で あ

り、密度が 0．997g ／cm3 と な る よ う に
一一

辺 の 長さを決

め、NVE 　
一

定 の シ ミュ レ
ー

シ ョ ン を行 っ た。（温度 丁 〜

350K ）運動方程式 の 差分化は、　 leaP−fiog法を用 い た。

　 MDM は、力 の計算とポテ ン シ ャル エ ネルギーの計算

を独立 に行う。つ まり、］、ス テ ッ プ毎 に ポテ ン シ ャ ルエ

ネ ル ギーを計算す る と、力 の み 計算す る と き の 約 2倍の

計算時間が必要 とな る。従 っ て、本研究 で はポテ ン シ ャ

ル エ ネル ギーの 計 算は 50 ス テ ッ プ毎 に 行 い 、計算時間

を短縮した。
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Figure　3： Calculation　tinle．
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Figure　4； To 宅al　energy 　of 　the 　system 　whlch 　has　6912

wa もer 　 mol   ul 砺 ．

　以．ヒの 計算条件か ら得 られ た 1 ステ ッ プ当 た りの 平 均

計 算時間 を 図 3 に 示 す。直線の 傾きはおよそ 1 と な り、

計算時 聞は 粒子数に ほ ぼ比例す る とい う結果 が 得 られ たs

計 算量 は粒 子 数の 2 乗 に 比例す る こ と か ら、MDM は 大

規模 な 系で 効率良 く計算 で き る と言え る。

4．2 計算精度　分子数が 6912 個 の 場合 につ い て 、系の

全 エ ネ ル ギー E の 時 間変化 を 図 4 に示 す。E が 単 調 に 増

加 ・減 少 せ ず 0．1％ 以 内 で
一定 で あ る の で 、MDM は クー

ロ ン 相 互 作用 を含 む 大規模 系 に 対 し て 有効 で あ る。

　 5．ま とめ

　分子動力学シ ミ ュ レーシ ョ ン に おける 力の 計算を高速

に 行う LSI を開発 し、性能評価を行 っ た。今後、106 粒

子系で の シ ミ ュ レー
シ s ン を 行 う予定 で ある。
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