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計算用途を限定した専用計算機の利用は、大規模科学技術計算を実現するための解決策の

一つである。ある種の科学技術計算においては特定の方程式を解くためだけに非常に大きな

計算量を要しており、この方程式を高速に計算することに特化した専用のアーキテクチャを

持つ計算機システムが作成できれば、一般の PC よりもはるかに性能の高い計算機を比較的

安価に利用することが可能になる。例えば生体分子のような大規模系の分子軌道計算ではフ

ォック行列の生成に全計算時間の 9 割以上の時間を費やすことが知られており、専用計算機

によってフォック行列を高速に生成することができれば、比較的手軽に大規模分子軌道計算

が実行できる環境が実現できると思われる。 

EHPC (Embedded High Performance Computing)プロジェクトでは、性能/消費電力に優れた

二電子積分計算専用 LSI による超高並列高速分子軌道計算を目的としている。プロジェクト

では二電子積分専用 LSI (ERIC, Fig. 1)の開発をはじめ、超高並列計算を可能にするプラット

フォームシステム(Fig. 2)や並列計算アルゴリズムの開発が行なわれた。本発表では、分子軌

道専用計算機の概要を紹介するとともに性能評価の結果を報告する。 
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Fig. 2. EHPC platform Fig. 1. ERIC processor 


