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第一原理DVXα計算専用計算機EHPC-DVXαの開発
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DVXα法に基づく第一原理分子軌道計算の計算時間の 90％以上の部分を占める行列要素算出部分

を並列化し、そのプログラムを効率よく実行させるために、科学技術計算専用ロジック組込み型プラッ

トフォーム・アーキテクチャEHPCに基づく DVXα法専用分散並列計算機 EHPC-DVXαを開発した。
EHPC-DVXαの 1ユニットは、Pentium III(動作周波数 400MHz、主記憶 256MB、ハードディスク容量

20GB)をもつ PCをホストとして汎用 CPU（SH4）(動作周波数 200MHzメモリ容量 64MB)28からな

るアクセラレータを持つ。

Si78B6H53 クラスタの計算をホストのみで実行した場合に比べ、1つの EHPC-DVXαユニットを用
いた並列分散処理では 20倍程度の高速化が実現され、スーパーリニアスピードアップを観測した。

これにより Pentium III 1個からなる PCでは計算時間の 90%以上を占めていた行列要素生成ステッ

プは、4ユニット（112CPU）を用いた場合、50%以下に計算時間が短縮した。
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1 はじめに

非経験的分子軌道法は、さまざまな機能性分子の設

計や開発に対して最も基本的でかつ重要な手法である。

しかし、その計算量はもっとも単純な Hartree-Fock計

算の場合でも、系のサイズのほぼ 4乗に比例するため、

生体内や固体表面での化学反応解析等の大規模系の電

子状態計算には膨大な計算コストが必要になる。現実

的には、非経験的分子軌道法は、設計したい大きさの

大規模分子系ではなく、それを簡素化した小規模モデ

ル分子への適用がせいぜいである。1990年代前半ま

では数十原子の分子軌道計算でさえ、その当時のスー

パーコンピュータを必要としていた。1990年代後半

における計算機の進歩、特にスーパーコンピュータや

高性能ワークステーションといった大規模並列計算機

の進歩により、ようやく生体分子などの高分子を意識

した 100原子を超える分子軌道計算 [1–5]が行われつ

つある。しかし、スーパーコンピュータや高性能ワー

クステーションといった大規模並列計算機は高価であ

り、かつ設備の維持管理も大変であるため、研究者が

研究室レベルで「現実を反映した大規模分子系」の分

子軌道計算を実現することは容易なことではない。

「現実を反映した大規模分子系」の分子軌道計算を、

「低コスト＝パーソナルユース」で実現するためには、

計算量を軽減する大胆な近似法を取り入れ、さらに有

効なアルゴリズムの開発に加え、計算機の性能を飛躍

的に向上させることが必須である。

計算量を軽減するためには、2つの方法がある。一

つは、経験的または半経験的分子軌道法のように必

要な計算をまともに行う代わりに実測値を用いて計

算量を削減する方法である。この方法は演算量が大

幅に軽減されるにも関わらず、炭化水素などの系では

計算される物理量が実測値をよく再現することから、

MOPAC[6]のように非常に広範囲に利用されている。
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有機化学反応におけるフロンティア軌道理論や遷移状

態理論などの普及は、経験的または半経験的分子軌道

法なしには考えられなかった。しかしながら、経験的

または半経験的分子軌道法は、実測が無い系や金属の

ように周辺の環境によって様々な状態を容易にとる系

には利用できない。さらに計算結果の信頼性にばらつ

きがあることがよく知られている。他の方法は、実測

値をパラメータとして用いる代わりに、本論文で取り

扱う DVXα 法 [7]のように、ハミルトニアンに近似

を導入することで計算すべき積分自体を簡素化して計

算量を軽減する方法である。DVXα法の演算量は、原
子数のほぼ 3 乗に比例する演算量となる。DVXα 法
のように近似ハミルトニアンを用いる計算法は、計算

量や結果の信頼性などの面から非経験的分子軌道法と

半経験的分子軌道法の中間に位置づけられている。こ

の方法は経験的パラメータを陽に含まないことから、

第一原理分子軌道計算または第一原理計算と呼ばれて

いる。

他方、計算機の性能を飛躍的に向上させるための試

みは、分子軌道計算法の持つ高い並列性を背景にして、

パソコンなどによる並列分散処理システム（PCクラ

スタ）の構築 [8]や専用計算機の開発等 [9–12]などが

ある。DVXα法の専用計算機システムもすでに佐々木
ら [13]により開発されており、並列化により高性能を

あげることが報告されている。

そこで、本研究では DVXα法を用いて計算量を軽
減し、さらより簡便な専用計算機システムを構築す

る試みとして、科学技術計算専用ロジック組込み型プ

ラットフォーム・アーキテクチャEHPC[14–18]に基づ

く DVXα法専用分散並列計算機を開発して計算速度
の向上をはかることで、「現実を反映した大規模分子

系」の分子軌道計算を「低コスト＝パーソナルユース」

で実現するシステムの開発を行ったので報告する。

2 DVXα法計算専用計算機
第一原理分子軌道計算法の一つである DVXα法は

計算精度の面ではやや不満があるものの、STMシミュ

レータ [19–23]に使用されるなど物質材料の第一原理

計算を行う上では手頃な手法であり、その物質材料設

計に対する有用性は大きい。また、手法そのものが高

い並列性を持っているため、PCクラスタなどでも容

易に並列化が可能である。

新たに作成した専用計算機のハードウェア構成を

Figure 1に示す。Figure 2は EHPCボードと 1ユニッ

トシステム上でのデバッグの様子である。Figure 3は、

4ユニットシステムの外観である。

最小構成単位は 1ユニットに Compact 　PCIバック

プレーンを備え、PC互換 Compact 　PCIカード 1枚

と EHPC基板７枚をバックプレーンに挿入して、互い

に Compact 　PCIバスによって接続したものである。

このユニットを 4つ用意し、個々の PC基板のネット

ワーク I/Fをハブで接続して、4ユニットシステムを

構成している。
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Figure 1. Hardware configuration of the four units system.
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Figure 2. The EHPC board and the debugging view.

Figure 3. Front view of the four EHPC units system.
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1ユニットのうちホスト PC（Figure 1 の青で示し

た PU）の諸元は、CPU Pentium III 400MHz、主記憶

256MB、ハードディスク容量 20Gバイトであり、並列

アクセラレータボード諸元は、プロセッサエレメント

（Figure 1の赤で示した PU、Figure 2のボードの上側

3つと下側左の LSI）：CPU日立製作所製 7750（SH4）、

動作周波数 200MHz、メモリ容量 64Mバイトプロセッ

サ間通信用共有メモリ 128Kバイト、ホストインター

フェース（Figure 1 の黄色で示した PU、Figure 2の

ボードの下側右の LSI）：日立超 LSI製 PCIブリッジ、

通信用共有メモリ 64Mバイトである。

ソフトウエア動作環境は、ホスト OS：Linux、並列

ライブラリ：MPICHであり、並列アクセラレータボー

ド OS：日立製μ ITRON、対ホスト－ボード内通信ラ

イブラリ：Tree-Commである。Tree-Commは EHPC

プロジェクトにおいて開発された通信ライブラリーで

ある。

システム全体としては PC ボード Pentium 　

400MHz メモリ容量 256MB ×４枚, 　汎用 CPU

（SH4）200MHz メモリ容量 64MB 4個搭載のボード

× 28枚という計算資源を有している。従って、全メモ

リ量は 8GByte、CPU数は Pentium 4個、SH4が 112

個である。

3 性能評価

ベンチマークテストとして佐々木ら [13]が用いた、

P型半導体の表面に H原子が吸着したものをモデル化

した 135原子からなる Si78 B6 H53クラスタ (135原子)

を用いた。評価方法はハードウェアの構成を (1)EHPC

マシンのホスト PCのみを用い PCの台数を 1～ 4台

と変化させ実時間を測定する。(2)EHPC-UNIT（PC1

台＋ EHPCボード 7枚）の台数を 1～ 4台のように変

化させ、全体の実時間と並列動作する秒列要素生成ス

テップの演算時間を測定する。

SCF 反復 1 回の計算時間をホストの Pentium

III(400MHz)1つだけで計算した場合と 4つの CPUを

用いた場合をそれぞれ Table 1に示す。

1PCでの実行時間をみると、逐次計算ではサンプル

点の増加に従い行列要素算出のステップの比率が大き

くなっていることが分かる。計算結果に対して 5桁程

度の精度を出すためには 1原子につきサンプル点とし

て 300点程度必要であるから、表中の 32,768点が現

実的な計算規模である。32,768点の計算を Pentium III

単体で実行した場合には、処理時間の 97%以上が行列

要素の生成に費やされている。

Table 1. Wall-clock time for one SCF iteration on one PC and on four PCs in sec.

1PC Number of Sample points

8192 16384 32768

Spherical potential generation 1 1 0

Matrix Elements generation 276 552 1166

Diagonarization 14 14 13

Density reconstruction 3 3 3

Total 294 570 1182

4PC Number of Sample points

8192 16384 32768

Spherical potential generation 1 1 1

Matrix Elements generation 72 139 277

Diagonarization 13 14 13

Density reconstruction 3 4 3

Total 89 158 294
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そのため、プログラムの並列化は行列要素生成のス

テップにのみ行われた。4つの PCを使用して並列処

理を行うと、4倍以上の性能向上が観測される。特に、

行列要素算出のステップだけみると 4つの PCを用い

た並列計算機により 4倍以上の高速化が図られており、

理論性能限界の 4倍を超えたスーパーリニアスピード

アップが観測されている。これは、並列化によってプ

ロセッサ一台あたりの問題サイズが小さくなり、キャッ

シュミスなどのメモリアーキテクチャに起因するボト

ルネックが解消されたためである。このように DVXα
法は非常に並列化効率の高い計算法である。

Table 2に 1ユニット（Pentium III 400MHz 1 + SH4

200MHz 28）での SCF反復 1回の計算時間を示した。

1PCの場合に比べると 19倍程度の性能向上が観測さ

れていることが判る。SH4の動作周波数が 200MHzで

あるので、SH4の性能が Pentium III(400MHz)の 1/2

の性能であると仮定すると、15倍が理論性能限界で

あるが、ここでもスーパーリニアスピードアップが観

測された。

Table 3に 1回の行列要素生成にかかる実時間を示

した。Table 4には Speed UPを示した。PCの場合、

一番計算時間のかかる 32768点のサンプリングでは、

4PCまでスーパーリニアスピードアップが観測されて

いる。ところがユニットをもちいると、4ユニットで

性能向上率が落ちている。4ユニットの場合行列要素

の計算は固有値計算とほぼ同等の計算コストしかかか

らないことが判る。4PCの場合と比較しても 4ユニッ

トの場合ほぼ 20倍の性能がでており、非常に高い効

率で並列処理が実行されていることが判る。残念なこ

とに、固有値計算等が並列化されていないため、その

逐次部分 16秒と 4ユニットでの行列要素生成 13秒を

足すと、4ユニットを用いても実時間は 30秒程度かか

ることになる。この時行列要素生成ステップの全計算

時間に対する比率は 50%以下となっている。もちろん

1PCの場合にくらべると 40倍程度の性能となる。此

処まで来ると並列化されないステップの比率が大きく

なり、4ユニットを使っても 1ユニット場合の約 2倍

の性能しか出すことができない。より大きな問題を解

けば、より効率が高くなるが、アルゴリズム的にみて

次の問題は固有値計算の並列化であることがわかる。

Table 2. Wall-clock time for one SCF iteration on one EHPC Unit in sec.

1UNIT Number of Sample points

8192 16382 32762

Spherical potential generation 1 1 0

Matrix Elements generation 12 24 48

Diagonarization 14 13 13

Density reconstruction 3 3 3

Total 30 41 64

Table 3. Wall-clock time of matrix elements generation in sec.

Matrix Element Generation Number of Sample points

8192 16384 32768

1PC 276 552 1166

2PC 139 276 552

3PC 93 185 370

4PC 72 139 277

Matrix Element Generation Number of Sample points

8192 16384 32768

1UNIT 12 24 48

2UNIT 7 13 24

3UNIT 5 9 16

4UNIT 5 7 13
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Table 4. Speed up of 1-4 PC’s and 1-4 units.

No.PC 8192 16384 32768

1 1 1 1

2 1.985 2 2.112

3 2.967 2.983 3.151

4 3.833 3.971 4.209

No.Unit 8192 16384 32768

1 1 1 1

2 1.714 1.846 2

3 2.4 2.666 3

4 2.4 3.428 3.692

Table 5. Cost /performance of EHPC and SR8000/64.

Computer EHPC SR8000/64

(99th of Top500

in Nov., 2002)

Processors 112 512

Peak GFlops 224 512

Elec. Power(KW) 2 212

Volume(m3) 0.79 27.7

Table 5に本システムと産業技術総合研究所先端情

報計算機センターに設置されたスーパーコンピュータ

Hitach SR8000/64の性能と電気使用量、体積を示した。

SR8000/64は 2002年の 11月時点で Top500の 99位

である。EHPCは理論ピーク性能が約半分であるが、

使用電力は 1/100、体積は 1/30である。運用経費は非

常に少ない。価格比は正確ではないが 1/1000程度で

ある。EHPCは非常に低価格で高性能な DVXα法の
計算環境を実現していることがわかる。

4 まとめ

DVXα法に基づく第一原理分子軌道計算の計算時間
の 90％以上の部分を占める行列要素算出部分を並列

化し、そのプログラムを効率よく実行させるために、

科学技術計算専用ロジック組込み型プラットフォーム・

アーキテクチャEHPCに基づく DVXα法専用計算機
EHPC-DVXαを開発した。

Si78B6H53 クラスタの計算をホストのみで実行した

場合に比べ、1つの EHPC-DVXαユニットを用いた並
列分散処理では 20倍程度の高速化が実現された。こ

れにより Pentium III 1個からなる PCでは計算時間の

90%以上を占めていた行列要素生成ステップは、4ユ

ニット（112CPU）を用いた場合、50%以下に計算時

間が短縮した。またスーパーリニアスピードアップを

観測した。

DVXα法の持つ並列性を活かし、専用計算機で高速
化することができた。DVXα法の並列処理は特にサン
プルポイントの数が大きくなるほど効果が大きく、計

算全体では 118プロセッサで 40倍程度の性能向上を

みた。並列処理を行った行列要素算出のステップに限

れば、100倍程度の高速化を実現し、スーパリニアス

ピードアップを観測した。

これをさらに発展させて、計算負荷の大きい計算ス

テップを抽出し、それを専用 LSI化することによって

高速化する試みに着手した。基盤となるシステムを共

通化することにより様々な分野の専用 LSIにも適合で

きるようなシステム構成を目指している。

本研究の一部は科学技術振興調整費総合研究「科学技

術計算専用ロジック組込み型プラットフォーム・アー

キテクチャに関する研究」によるものである。また、

研究環境を提供して頂いた慶應義塾大学先端科学技

術研究センター、いくつか有用な御議論をいただいた

MOE研究会、東京大学の塚田捷教授、日本大学の里

子允敏教授を始めとする CMSフォーラムのみなさま

に深く感謝する。
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We developed a special purpose parallel computer: Embedded High Performance Computer (EHPC) for

the first principle DVXα calculations, which realizes super high performance and cost-down for large scale

first principle material simulation.

An EHPC unit consists of one host-board (Pentium III 400MHz) and 7 acceleration-boards. Four general

purpose processors (SH4 200MHz) are equipped on a board. The EHPC unit has 28 processors connected to

each other by Compact PCI-bus.

The step of matrix elements generation where more than 90% computation time is required was efficiently

parallelized on the system. In the case of Si78B6H53 cluster, the special purpose computer with four EHPC

units is almost 100 times faster than a lone Pentium III processor. Super-linear speed up has been observed

at the matrix elements generation step.

Keywords: First principles DVXα calculation, Special purpose computer, Super-linear speed up, PC-cluster
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