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【緒言】近年 CPUの演算速度が頭打ちとなってきており、並列計算による高速演算が多く取り組

まれている。中でも並列プロセッサーGPGPU（General Purpose Graphics Processing Unit）によ

る計算に高い注目が集まっている。分子シミュレーションの分野においても、分子力学および量

子化学の計算プログラムが GPUを用いた高速化で成果を上げている［1,2］。本研究では、GPGPU

を動作させる為の「プログラミングモデル」である CUDA（Compute Unified Device Architecture）

環境において、分子動力学プログラムを実装し、高速化を図った。 

【方法】分子動力学プログラムとして ryudoを使用した。 

【結果】分子動力学プログラム ryudoの計算フロー

を Fig.1に示す。まず読み込んだ設定ファイルを基

に相互作用エネルギーをテーブル化する。各原子に

対するエネルギー、力、圧力を計算した後、速度と

位置の計算を行う。これを設定条件を満たすまで繰

り返すことで、計算終了となる。 

Fig.1の計算フローの中で処理負荷の高い計算を

行っている部分は”エネルギー、力、圧力の計算”

であることを特定し、CUDA プログラミングにより並

列化を行った。ZrO2結晶モデルを用いて並列処理後

のプログラムで分子動力学計算を行い、計算速度、

計算精度などを解析した。なお、ポテンシャルには

BMH ポテンシャルを用いた。酸素原子の x方向に働く

力を例にとり、CUDAと CPUにおける計算の差を

Fig.2に示す。ステップ数が増えるにつれて CUDA

と CPUのずれが大きくなっているのが分かる。こ

の差は Simulation Stepのさらなる増加とともに

顕著となり、1000stepにおいては 8.53の差となっ

た。この原因としては、現在の GPUでは倍精度に

対応しておらず、単精度での計算を行っているた

めである。詳細な解析および応用計算の結果につ

いては当日報告する。 
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Fig. 2 酸素原子に働く力のずれ 

Fig. 1 ryudo の計算フロー 
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