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Car-Parrinelo 法加速のための近似ベクトル正規直交化法 
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１．はじめに 固体や表面の第一原理計算手法として、最も良く利用される手法に、結晶

の周期性を考慮した平面波展開をもちいる Car-Parrinello 法（CP 法）[1]がある。CP 法が

登場する前の従来法、すなわち、ハミルトニアン行列を直接対角化する手法は、平面波基

底の数を Nとして、O(N3)の計算負荷を要していた。CP 法は固有値問題を繰り返し法による

最小値問題に置き換えると同時に FFT を用いることで、固有状態の数を M として、計算負

荷を O(MN ln N)まで削減することに成功した。これにより、第一原理分子動力学(MD)への

道が開かれた。 

しかし、単体の PC や WS では、メモリや計算時間の制約により、第一原理 MD によって扱

える原子数は 100 原子程度に限られる。したがって、最近のナノテクノロジー研究や材料

開発現場においてしばしば必要とされる 1,000 原子を超える大規模計算への要望に応えら

れる状況にはない。一方、科学技術計算分野において、汎用 CPU に代わり、FPGA などのリ

コンフィギャラブルデバイスが注目されてきており、信号処理や画像処理、流体解析[2]、

X線結晶構造解析などにも使用され始めてい

る。そこで、われわれは、CP 法において計

算負荷の高い箇所を FPGA へオフロードする

ことにより、大規模な第一原理計算を、個人

で占有可能なハードウェアにおいて実現す

るための研究に着手した。ここに、個人で占

有可能とは、低消費電力、高コストパフォー

マンス、デスクサイドに収まるサイズを想定         

している。 

図１ CP 法のフロー                     2. CP 法 図１に本稿が高速化の対象として

いる CP 法の処理フローの概略を示す[2]。非局所擬ポテンシャルの演算を除くと、CP 法の

計算処理時間の大部分は、固有状態の三次元 FFT と固有状態間の Gram-Schmidt(GS)直交化

によって占められている。われわれはオブジェクト指向設計と C++言語を利用し、CP 法プ

ログラムを新規に開発した。簡単のため、CP の原論文と同様に擬ポテンシャルを局所的と

した[1][2]。われわれの CP コードを、バルクシリコンを例題として、最急降下法の１ステ

ップについて計測した。200 原子以下の計算規模では、処理時間の 90％弱は波動関数の 3

次元 FFT に費やされる。したがって、CP 法を専用ロジック化により高速化するには、3 次



元 FFT の高速化が第一の課題となるが、すでに我々は、３DFFT の高速化を FPGA を用いて実

現した[3]。そのため、３DFFT のコストは減少し、固有状態間の Gram-Schmidt(GS)直交化

の比重が急速に増大した。本研究では、CP 法のさらなる高速化を念頭に置いて、GS 直交化

の高速アルゴリズム開発を行った。 

３．アルゴリズムと性能 GS 直交化を改良し、固有値の近いベクトル間のみを直交化する。

直交化するベクトル数はパラメータ mとする。ベクトルの次元をｎとした場合 GS 直交化の

演算回数は O(n3)であり、本方法では O(n2m)となる。n=10m としたときの性能の比を図２に

示した。用いた計算機は ThinkPad X60s Intel Centrino 1.66GHZ,1GB メモリである。プロ

グラムはフォー

トランで作成し

た 。 OS は

WindowsXP 上 の

cygwin であり、コ

ン パ イ ラ は

cygwin 上の g77

である。理想的に

は性能は 10 倍程

度になることが

図２ GS 法と本方法の性能比（n=10m）                 期待されるが、ｍ

が 10-30 程度小さいと 10 倍の性能はでず、それより大きい場合は、期待される性能向上よ

り高い性能を得る。これは、ｍが大きくなるにつれて、GS 法のキャッシュミスのペナルテ

ィーが大きくなるためである。 

図３に CP 法の収束傾向を示した。本法の収

束傾向は GS 法に比べ遅いが、10-5程度ではほ

ぼ同じ回数で収束している。１回の速度が 20

倍速いとすると、その性能が実現されている

ことになる。 
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