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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。 4UNITシステムの外観を図１示す。 

EHPC-DVXα の １ UNIT 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。本システムと産

総研先端情報計算機センターのス

ー パ ー コ ン ピ ュ ー タ Hitach 

SR8000/64の性能と電気使用量、体

積を比較すると、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。 

図１EHPC-DVXαの外観 

表１Si78B6H53クラスタの行列要素生成の実時間 

 

表１に Si78B6H53 クラスタの計算の行列要

素生成部分の実時間を示した。32768 点の計

算の場合、4PC を用いると 1PC の 42.倍の性

能向上がみられ、1UNIT を用いると 24 倍の

高速化が実現される。図１に示したシステム

全体で、89 倍の加速率を得ることができた。 

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。 

 

Number of Sample pointsMatrix Element 

 Generation 8192 16384 32768

１PC 276 552 1166

２PC 139 276 552

３PC 93 185 370

４PC 72 139 277

１UNIT 12 24 48

２UNIT 7 13 24

３UNIT 5 9 16

４UNIT 5 7 13


