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Synops蛤：Computational　material　design　requires　e伍cient　algorithms　and　high一写peed　corrrputers　f（）r　calculatlng　and

predicting　material　propenies．　The　orbita1一㎞eαわinitio　molecular　dynamics（OF－AIMD）meth（xl，　which　is　a　tOol　f（）r

calcula血g　and　designing　material　properdes，　is　an　O（7Y）methOd　and　is　sUitable　for　calcUlating　the　electU）nic　structure　of

the　large－scaled　systems．　The　stagriation　in｛the　development　of　CPU　deVices　With　high　mobility　of　electr（）n　carriers　has

ddv㎝bo重h　the　development　ofparallel　computing　and　the　pK）duction　of　CPU　deVices　With　finer　sy）aced　wi血g．　We，歪br

the　filst　time，　propose　another　method　to　ac㏄lerate　the　computation　using　Glaphics　Pr㏄essing　Uhit（GPU）．　The

implementation　of　a　Fast　Fourier　Transform　library（CUFFr）that　us㏄GPU，　intO　our　in－house　OF－AIMD　c（対e，　redu㏄s

the　computation　time　to　half　ofthat　ofthe　CPU．

Keywords：first　pr　inciples　metho（L　density血nc廿onal，　GPU，　CUDA　CUFFT

1．序論

　近年、密度汎関数理論（Density　Functional

Theory：DFT）に基づいた第一原理計算による

研究手法は、その理論だけでなく計算手法や

計算機の進歩と共に、物性研究において益々

その地位を確立しつつある。それを裏付ける

のが、DFT（Hohenberg＆Kohn，1964；Kohn＆

Sha叫1965）を考案したWKo㎞の1998年ノーベル

化学賞受賞である。1964年にDFTが登場した当時

は、現在に比べて計算機も遅く興味のある複

雑な系を扱うことは不可能であった。しかし、

その後数十年の間に計算機は急速に進歩を

遂げ、現在では表面科学あるいはナノ・テク

ノロジーなどの大きな系を扱う分野におい

ても、その有用性が認められた。それが
WKohnのノーベル化学賞受賞に繋がった。

　昔から多電子系の問題を高精度で解くこ

とは物理学の重要な課題の一っであるが、

DFTが登場する以前には、それはごくわずか

な場合を除いては困難であった。なぜならば、

多電子系のSchr6dinger方程式をHartree－
Fock法（Szabo＆OstlunCt　1　982）で解く際には、

基底関数の数の4乗に比例して演算回数が増

えるため、固体や液体などの大規模系を扱う

ことが非常に困難だからである。しかしW
Kohn等が提案したDFTによって計算機による

大規模系研究への扉が開かれた。この理論で
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は、系の全エネルギーを電子密度の汎関数と

して表すことによってHartree－Fock法より

も演算回数を減らすことができるため、近年、

研究者達に広く受け入れられている。またこ

の理論では、多電子系のSchr6dinger方程式
をKohn－Sham（KS）方程式（Ko㎞＆Sham，　1965）

と呼ばれる1粒子Schr6dinger方程式に置き

換えて、有効ポテンシャルと電子密度がセル

フ・コンシステントになるように非線形最適

化問題を解く。KS方程式の解き方には、
LCAO（Linear　Combination　of　Atomic　Orbital）

法（Sambe＆Felton）、　FLAPW（Full　potential

Linear　Augmented　Plane　Wave）法（Krakauer，

Posternak，＆Freeman，1979；Wim　ner，　Krakauer，　Weinere

＆Freeman，1981；Weine4　W；immer，＆Freerr｝an，1982）、

LMTO法（Linear　Muffin－Tin　Orbital）（Anderseq

1975；S㎞ve塔1984；Methfessel，　Roddgucz＆Anderseq

l989）、擬ポテンシャル法（皿叫Zunger＆

Coheq1979）などの様々な方法が考案されてお

り、対象に応じて様々な手法を選ぶことがで

きる。われわれも、LMTO法を用いて金属ガ
ラスの研究（Aoki，　Ohnishi，　Od忽＆Tsumuraya

l991）を行なっている。しかし、これらの方

法ではKS方程式を解く際に基底関数を導入

して固有値問題を解くため行列の対角化が

必要となる。計算機で行列の対角化を行なう

には、基底関数の数をMとすると、メモリは

M2に比例した容量が必要であり、演算はM3

に比例した回数が必要である。基底関数の数

Mは原子数に比例して増加するので、大規模

系の研究には更に新しい計算手法の開発が
必要であった。

　そのような問題を解決したのが、Carと
Parrinello（Car＆Parrinello，1985；R㎝ler＆Madden，

1990）による第一原理分子動力学（Ab　initio

Molecular　Dynamics：AIMD）法（通称、
Car－Parrinello法）である。この方法では電子の

質量は原子核の質量に比べて著しく軽いの

でBorn－Oppenheimer（BO）近似を用いて電

子系と原子核系を分離する。電子系に対して

はKS方程式を適用して系の全エネルギーを

求める。原子系に対しては、第一原理的に求

められる原子にはたらくカを用いてニュー

トン方程式を解き、分子動力学シミュレーシ

ヨンをおこなう。ここまでは他の方法も同じ

であるが、Car－Paninello法ではKS方程式を解く

際に行列の対角化を行なわず、電子の質量を

仮想的に大きく設定し、動力学的に固有ベク

トルを求める。また、分子動力学シミュレー

ションと電子状態の最適化を同じ時間スケ

ールで行なうことが可能である。これにより

少容量メモリの計算機でも第一原理計算が

行なわれるようになり、それまでは実験から

得られたパラメータを用いた経験的分子動

力学法が主流であったが、現在ではAIMD法

がそれに取って変わりつつある。しかし、

AIMD法で大規模系をシミュレートするため
には、多くの計算時間が必要になるため、更

なる計算手法や計算機の進歩が不可欠であ
った。

　そのような状況下で、Pearson等　（Pearson，

Smargiassi，＆　Madde唄993）によってOrbital－Free

AIMD（OF－AIMD）法が開発され、さらに大き

な系を扱うことが可能となった。この方法で

は、Car－Parrinello法と同様にBO近似を用い

ている。電子の波動関数を用いることなく電

子系の全エネルギーを電子密度の汎関数と

して直接表現するところが異なっているだ

けで、大まかな計算手順は同じである。電子

の運動エネルギーの汎関数型には未だ改良

の余地があり、これが精度を左右してしまう

が、電子密度のみで全エネルギーを表すこと

は、DFTが本来目指していた方法と言える。

また、同法は計算時間と計算機のメモリ容量

を格段に節約できるので、金属ガラス（Aoki＆

Tsumuraya，　1996；Aoki＆Tsumuraya，　1997）、金属液体

（Foley，　Smaigiassi，＆Maddeq　l994）、格子欠陥

（Smargiassi＆Maddeq　1995：1，；Sr㎜＠assi＆Maddeq

l995：II）、金属クラスター（Shah，　Nehete，＆Kanhere，

1994；Nehete，　Shah，＆Kanhere，1996）などの大規模

系へ応用されている。

　これまで同法を用いた多くの研究は単純

金属に限られてきた。その理由は、電子の運

動エネルギー汎関数が軽金属に適した理論

から構築されているからである。しかし、最

近われわれは同法が共有結合系へ適用可能
であることを発見した（青木・，2007：1）。同法

が共有結合物質に適用可能であれば、ナノ・



テクノロジー研究等の重要なツールとなる。

われわれは前研究（青木，2007：1）において、結

晶シリコンの安定な格子定数と電子密度分
布をCar－Parrinello法と同法の両方で求め、同

法が共有結合物質の物性を再現できるかど

うか評価した。またその際、電子の運動エネ

ルギー汎関数をThomas－Fermi－von　Weizsacker

（TFvW）汎関数（Thomas，1927；Fer㎡，1927；Fe㎜i，

1928；WeiZsacker，　1935）とPerrot汎関数（Perroち　1993）

の両方にっいて比較した。その結果、結晶シ

リコンの全エネルギーと格子定数、及び電子

密度分布に関して、Perrot汎関数を用いた同

法は、Car－Parrinello法と同程度の精度で結

晶シリコンに適用できることがわかった。他

方、TFvW汎関数は結晶シリコンの物性評価

には適用できないことがわかった。

　OF－AIMD法の精度を左右するのは、運動

エネルギー汎関数以外にもう一つある。それ

は、擬ポテンシャルである。同法では波動関

数を導入しない為、非局所擬ポテンシャルを

導入できない。そのため局所擬ポテンシャル

を用いているが、精度の高いものが殆ど無い。

例えば、シリコンの擬ポテンシャルは、以前

はAppelbaum＆H㎜（1973）による経験的局所

擬iポテンシャル（A－H局所擬ポテンシャル）

が用いられていたが、精度が低いため、現在
ではBacheleち　Hamann，＆SchlUter（1982）が開発した第

一原理擬ポテンシャルを始め、様々な第一原理

擬ポテンシャル（Vanderbilt　1990；Troullier＆Martins，

1991）が用いられている。しかし、これらの第

一原理擬ポテンシャルは全て非局所的な擬iポ

テンシャルであるため、OF－AIMD法に用い

ることは不可能である。そこで、われわれは

第一原理的にシリコンの局所擬ポテンシャ

ルを開発し、結晶シリコンの全エネルギー、

及び格子定数について評価を行なった（青木，

2007；H）。その結果われわれの開発した局所擬

ポテンシャルは、これまでのA－H局所擬ポテ

ンシャルよりも結晶シリコンの高精度で静

的物性を再現し、物性研究に有効であること

がわかった。

　第一原狸計算の発展には、計算手法だけで

なく計算機の進歩も大変重要である。これま

で高電子移動度の半導体デバイスの開発が

　　　　　　　　　　　　　　　　講ズー
佑PびによるOrhit。1－Free　fi一原理分子動力学法の蘇危

停滞していたため計算機単体の性能向上は、

半導体の微細加工技術により、デバイス中の

配線を短くすることにより進められてきた。

ところが、近いうちにこの技術は原子レベル

にまで到達して限界に達するため、同加工技

術による計算機の性能向上は見込めなくな

る。それを予測して、PCクラスタ等の並列

計算技術が発展した。しかし、これも電力量

の問題からPCの台数には限界がある。

　この問題を解決するのが、Gpu　（Graphics

Prooessing　Unit）コンピューティングである。近

年、㎜嚇、画像処翻に開発したGPUの汎
用向けであるGPGPU（General－Pulpose（haphics

Processing　Unit）　（Ha㎡s，2002）と、そのインターフェ

ースである　CUDA（Compute　Unified　Devi㏄

ArchitectUre）（㎜踊開発し、　GPU灘計算に

用いられるようになってきた。CUDAには、高速フー

リエ変換ライブラリ（CUFFT）、行列演算ライブラリ

（CUBLAS）等が実装されており、これらを用いた

GPU上での数値計算が可能である。そこで本研究では、

CUFFrを用いることによってOF－AIMD計算が、どの

程度高速化されるかを評価する。

ll．Orbital－Free第一原理分子動力学法

　密度汎関数法の精神は、系の基底状態の全

エネルギーを電子密度の汎関数として表現

することである。そのような意味ではKS方

程式を解いて電子の運動エネルギーを求め

るのではなく、電子密度のみの汎関数として

直接表現できれば良いわけである。実際にそ

のような汎関数はいくつか考案されており、

詳しくは後述する。このように系の全エネル

ギーを電子密度の汎関数として直接表現す
るDFTをOrbitaレFree　DFT（OF－DFT）という。

1．運動方程式

　M．Pearson等はCar－Parrinello法を応用し、

OF－DFTに基づいて、系の全エネルギーの最

小化と各原子位置の時間発展を同時に求め

るOrbital－Free　AIMD法を開発した（Pearsoq

Sm2㎎iassi，＆Madden，1993）。

　この方法では系のラグランジアンLを次のよう

に表す。
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　　　　　　　　t　－EZI　M［∫ρ（F）げ一ノ＞e］

ここで、ρ（F）：電子密度、μ：電子の仮想泊勺な質量、

Mi：原子核の質量、　R，：イオンの位置、　E，。t：電

子系の全エネルギー、E〃：イオン間の静電エネ

ルギー、A：ラグランジュ未定定数Ne：電子数

である。また、ドットは時間に関する微分をあらわす。

このLから次の運動方程式；

・弓聯（7】2＋去Σ％國2一馬レ網（1）

を得る。ここで電子系の全エネルギーは、

E，。t［ρ］－T［ρ］＋Eee［ρ］＋E。。［ρ］＋E．t［ρ］

（2）

（3）

と書ける。このTは電子の運動エネルギーであり、本

研究では、Perrot汎関数を用いている。また、

Eee：電子間の静電エネルギー、　E。、：電子の交換相

関エネルギー、Ee’xt：電子と外場の相互作用エネルギ

ーである。

2．電子の運動エネルギー

　M．Pearson等は、（3）式における電子の運動エネル

ギーTにPerrot汎関数（PenloU993）
Tp［ρ］－T，。．，，【ρ］－Tiin［ρ］・THK［ρ］　　　（4）

を用いている。ここで、TTF。mlρノはThomas－

Fermi－von　Weizsacker（TFvW）汎関数（Thomas，

1927；　Fe㎡，1927；Fe血，　1928；Weizs　kcker，1935）、

Tlin［ρ］は線形化されたTFvWエネルギー汎関

数、T。，K［ρ］はH・henb・・g等（H・h・nb・r9＆

Kohn，1964）によって得られた運動エネルギー

汎関数であり、（4）式第1項のTTF。va，∠ρノは次の

ように表される。

TTF．m　fpノ＝TTF　IPノ＋Tしw／ρノ

嚇駄，ρ（F）弼c輪6π2）妾

一憲』「▽留2・・

（5）

（6）

（7）

である。ここで逆格子ベクトルGをつかって

電子密度を次のようにフーリエ級数で表す。

ρ（F）一Σρ。・凶σ7）

　　G
すると、TTF。pv［ρ］はフーリエ空間で

鰍回一ρΣρ乙’珊＠

　　　　　G

（8）

（9）

と表される。この0はスーパ・一一・一セルの体積、

ρ6はρ。の糠共役、’卿㈲はTF・Wエネ・レ

ギー密度汎関数：

tTF－・v（F）一（］TFρ（F）2／3＋き1顎皇i∫

（10）

のフーリエ係数である。また（4）式第2項の
Tlin［ρ］は、

刷一T・F・・if同・？iρeρ・K’・F・m㈲

κ附㈲一一　1．
　　　　　　2’TFvur　G

扁G）一一筆1．1，・

と表される。

（11）

（12）

（13）

　　　　　　　この戸は平均電子密度、
η＝G／2kFであり、kFはフェルミ波数ベクト

ルである。

　最後に（4）式第3項のTHK［ρ］は、

娠幽・同・書碧ρδρ・κ・（G）　（14）

K。㈲一一⊥，

　　　　　ZO

為一
ﾔ券1…ガ鵯〕　（’5）

と表される。ここでは応答関数として
Lindhard関数Zoを用いている。

　したがって（4）式はフーリエ空間において、

・・回一・i・乙励㈲・舞κ・（G）peρ・（16）

Kp（G）一求?l （17）

と表される。TTF。m［ρ］による第一原理計算で

は、金属結合におけるFriedel振動を再現し
ないという欠点がある。他方THK［ρ］はFriedel

振動を再現するが、負の電子密度を与えると
いう欠点がある。しかしTp［ρ］は常に正の電子



密度を与え、Friedel振動も再現可能であるこ

とがわかっている。またこの汎関数は全ての

G成分に対して正確に線形応答し、さらに

AIMD法の計算ステップ幅を古典的分子動力

学法のそれと同程度に大きくとれるという

利点もわかっている。M．Pearson等は現実の系

に適用できるかどうか確かめるためナトリ

ウム結晶とアルミニウム結晶に対する格子

定数、体積弾性率、空孔形成エネルギーなど

を計算し、これらの計算結果が実験値と良く一

致することを確かめている。

3．運動方程式のフーリエ表現
フ・一一一リエ空間では、（3）式の各エネルギーは

T・　・　9i　pgtTF．pv　（G）・舞廊》乙ρ・（18）

・・書詳％ρδ　　（19）

E．，　＝＝　．・Σρ9・．．　（G）　　　　（2・）

　　　　G
E．．，　－oΣ　pg　V．，　（G）・N・・nα1z．，

　　　　GtO　　　　a・　・isf［卿（朔露　（2’）

㌦㈲一5侍㍑一㈲

　　　　軌濡蜘σ瓦）　（22）

と表される。ここで、8xc（G）は交換棺関エネルギー密

度εx、［ρ（F）］のフーリエ係数である。そして螺゜m（F）

は局所擬ポテンシャ・レであり、卿㈲1まそのフーリ

エ係数である．またV。、　（G）は全てのイオン1・ついての

畷゜m（F）を重ね合わせたポテンシャルVp、ののフー

リエ係数Z．は1原子当たりの価電子数、N’°nはスー

パーセル中のイオンの数s（G）は構造因子である。系

の電荷は中性なので、電子間の静電エネルギーとイオ

ン間の静電エネルギーにおけるG＝0の2つの正の発散

項は、電子一イオン間の静電エネルギーにおけるG＝0

の負の発散項と相殺するようになっており、そのため

に（21）式の第2項が付加されている。

　以上のことから、電子系の運動方程式は、フーリエ

空間では次のように表される。

　　　　　　　　　　　　　　　　　講文
fGPσ〆ごよる・Orbital．肋ε第一原理分子Pt力学法の聴佐

　　　，SZIJ，。，

，t（ρG＝一

　　　（SPG

　　一顎L廊屍一静一v・・　（G）一　…　（G）

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（23）

この第1項は次の汎関数微分のフーリエ係数

編一9C・FP（・）・／・＋辮一去▽1鍔7）（24）

であり、Vxc（G）は交換相関ポテンシャルVxc（F）のフー

リエ係数である。また（23）式を解く際には、有限

温度の場合はVerletの蛙飛び法（Verleg　1967）を用い、

絶対零度の場合には最急降下法（Press，　TeUkolSl〈y，

Vetterlng，＆Flannery，　1992）などが用いられる。また、

前処理（Pearsoq　Smargiassi，＆Madden，　1993）を行っ

て逆格子ベクトルδに依存した電子の仮想

質量μGを用いると、電子密度の収束を速め

ることができる。

　次にイオン系の運動方程式は、フーリエ空間では

脈一一・fiEI・L亜
　　l　　l　　　　　　　　じ　　　　　　－

　　　　　∂～　　∂～
　　　　　　l　　　　　　　　l

　　　－一素∫嚇の〃一蒙

　　　一・i　P9　…　（G）exp←画噛（2・）

と表される。この運動方程式を解く際にも電子

系と同様、Verletの蛙飛び法、または最急降下法な

どが用いられる。

III．　CUFFTの速度評価

本研究では、GPU上で動作するCUFFrをOF－AIMD

コードに実装することにより、OF－AMD計算がどの

程度高速化されるかを評価するわけであるが、その前

に、CUFFrの速度評価を行なう。比較の対象としては、

cpu上で動作する最速のFFTライブラリであるFFrw

（Frigo＆Johnsoq　2009）を用いる。

評価方法は、C㎜とIITWに於いて、　FFrの順

変換と逆変換を1回ずつおこなう時間を計測する。ま

た、これを1次元（ID）と3次元（3D）の場合につい

て比較する。

　図1にID－CUFFTとID－FFTWの計算時
間の比較を示す。単精度計算である
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FFTW（SP）と倍精度計算である
FFTW（DP）の計算時間差は小さく、
Lqg2澤r23の時に最大で約10％だけFFTW（SP）の

計算時間が短くなっている。他方CUFFI’（SP）

は、FFrのメッシュ数Nの増加と共に、
FFTW（SP）よりも時間が短縮されている。
CUFFr（SP）は、　F　F　T　W（SP）に比べ、　Log2N－23の

時に最大で約ll倍の速度である。

　図2に3D－CUFFTと3D－FFTWの計算時
間の比較を示す。FFTW（SP）とFFTW（DP）
の計算時間差は小さく、Log2AE＝24の時に最大

で、約20％だけFFTW（SP）の計算時間が短く

なっている。他方、FFrのメッシュ数Nの増加

と共にcuFFr（sP）は、　FFTw（sP）よりも時間

が短縮ざれている。CUFFT（SP）は、’
FFTW（li　P）に比べ、　Log2N－24の時に最大で、約

13倍の速度である。

　以上のことから、CUFFr（SP）は、次元に関らず、　FFr

のメッシュ数1＞の増加と共にFFTW（SP）より

も10倍以上高速であることがわかる。

IV．　GPUによるOF－AIMD法の高速化

　OF－AIMD法がGPUによってどれだけ
加速されるかを評価する為、OF－AIMDコ

ードのFFT部分をCUFFT（SP）で計算する

場合とFFTW（SP）で計算する場合の計算
時間を比較する。，このときOF－AIMDコー

ドに於いて、FFT以外のコードは全て倍
精度とする。また、計算精度の評価のた
めFFTW（DP）を用いた計算も行なう。以下、

FFT以外のOF－AIMDコードが倍精度で

CUFFTが単精度の場合を
OF－AMD（1）P）＋CUFFT（SP）、FFT以外の

OF－AIMDコードが倍精度でFFTWが単精度
の場合をOF－AIMD（DP＞冊TW（SP）、　FFT以外の

OF－AIMDコードが倍精度でFFTWも倍精
度の場合をoF－・AIMD（DP）＋FFrw（DP）と表す。

　計算対象．となる系は、結晶Na（BCC構

造）であり、スーパーセル内の原子数が、

2，16，128，1024，6750個の5つの場合にっ

いて評価する。ただし、格子定数は、全
て4．225んとする。また、擬ポテンシャ

ルにはTopp－Hopfield擬iポテンシャル、交

換相関エネルギー汎関数にはPerdew一

1－
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図1．ID－CUFFTとID－FFTWの計算時問
の比較。横軸はFFTのメッシュ数Nの底
を2として対数をとった値を示し、縦軸
はFFTの計算時間を示す。　SPは単精度
計算、DPは倍精度計算を表す。
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＋CUFFT（SP）　　＋FFTW（SP）　　一◎－FFTW（DP）

図2．3D－CUFFTと3D－FFTWの計算時間

の比較。横軸はFFTの全メッシュ数N
の底を2として対数をとった値を示し、
縦軸はFFTの計算時間を示す。　SPは単
精度計算、DPは倍精度計算を表す。



Zunger交換相関エネルギー汎関数を用い、

エネルギーカットオフE、utは11（Ry）とす

る。FFTのメッシュ数Nは、表1に示す
ように、システムサイズが大きくなるに伴い基底

関数の数が増加する為、増加する。
最適化は、最急降下法で500ステップおこな

う。1ステップ当たりのFFT呼び出し回数は10

回であり、500ステップで合計5000回である。

また、今回用いる計算機のスペックは、

Mother　Board：Intel　X58　chipset、CPU：

Core　i7　Quad　920　（2．66　GHz）Main

Memory：　DDR3－　1066　3GB、GPU：
GeForce　GTX2851GBである。

　CUFFTは単精度であるため、それを用
いて求められる結果の精度を評価する必
要がある。そこでOF－AIMD（DP）＋CUF町（SP）、

OF－AIMI）（DP）＋FFIW（SP）、　OF－AコMD（DP）＋FFIW（DP）

の3種類のコードで系の全エネルギーと原子

間力の精度を求め、評価を行なった。

　表2に示すように、全エネルギーは、
ス・一一・パーセル内の原子数が2，16，128，

1024，6750個の5つの系について求めた。

その結果全エネルギーは全ての系に対し
7桁一致した。OF－AIMD（1）P）＋CUF町（SP）計算に

おけるOF－AIMD（DP）＋FFI’W（DP）計算に対する最大

相対誤差は6750個の場合で3．9×IO’6％、

OF－AIMD（DP）＋FFTW（SP）計算に於ける最大相対

誤差は、同様に6750個の場合で4．5×10め％

であった。

　原子間力は、図3に示すように原点に
ある原子1個を体心方向（白矢印の方向）

表1．スーパーセル内の原子数、基底関
数g）数※1、FFTの全メッシュ数の関係

原子数　基底関数の数　FETの全メッシュ数

　2
　16
128

i，024

6，750

　　305

　2，517

　20，005

160，467

1，283，951

　4，096（＝212）

　32，768←215）

　262，144（＝218）

2，097，152（＝221）

16，777216←224）

※1　Ecut＝11（Ry）での基底関数の数

　　　　　　　　　　　　　　講丈
危PσによるOrbital．Erεε窮一羅分子動力学法の蘇危

に0．005A（最近近接原子間距離の
0．136650951287485％）だけ変位させた時

に、その原子にはたらく力（ハッチング

した矢印）の大きさを求めた（表3）。そ

の結果、原子問力は全ての系に対して少
なくとも4桁一致した。OF－AIMD（DP）＋（兀肝T

（SP）計算に於ける最大相対誤差は、6750個の

場合で1．4×lo6％、　oF－AIMD（DP）＋FFrw（sP）計

算に於ける最大相対誤差は、1024個の場合
で6．1×10－4％であった。

　以上の結果から、OF－AIMD（pP）＋CU匪T（SP）

計算とOF－AIMD（DP＞←FFI’W（SP）計算は、　F　F　Tが

単精度であるにも拘わらず、十分な精度

を保っていることがわかる。
　図4にOF－AIMD（DP）＋CUI　I　T（SP）とOF－AIMD（DP）

＋FI　TW（SP）に於ける計算時間のシステムサイ

ズ依存性を示す。FFTの全メッシュ数が増加

するに伴い（システムサイズが大きくなるに伴

い）、OF－AIMD（PP）＋C㎜（SP）の計算時間は

OF－AIMD（DP）＋FFTW（SP）と比較して短縮されてい

る：Log2N・24の場合、OF－AIMD①PnCrm（SP）

は、OF－AIMD（DP）＋FFI’W（SP）の約2．2倍の計算

速度まで高速化している。

！旧

図3．原子間力の精度の評価方法。原点
にある原子1個を体心方向（白矢印の方
向）にO．oo5A（最近近接原子間距離の
0．136650951287485％）だけ変位させた時

に、その原子にはたらくカ（ハッチング

した矢印）の大きさを求め、評価する。
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表2．全エネルギー（Ry）の精度比較
Num．　of

　　　　Lo92／VAtoms

OF－A工MD（DP）

＋CUFFr（SP）

OF－AMD（DP）

＋FFrw（SP）

OF－AIMD（DP）

＋FFrw（DP）

2

16

128

1024

6750

2
5
8
1
4
」

－
1
1
1
∩
∠
凸
∠

一9．0148000E－01

－7．2118400E＋00

－5．7694744E＋Ol

－4．6155866E＋02

－－R．0371337E＋03

一9．Ol48001E－Ol

－7．2118401E＋00

－5．7694745E＋Ol

－4．6155865E＋02

－3ρ371336E＋03

一9．0147998E－Ol

－7．2118399E＋00

－5．7694744E＋Ol

耐4．6155865E＋02

－3．0371338E＋03

表3．原子間力（Ry／a．u．）の精度比較

Num　of
　　　　　LO距1＞
Ak）ms

OF－AM）（DP）

＋CUFFr（SP）

OF－AIMD（DP）

＋FFrw（SP）

OF－AIMD（DP）

＋FFrw（DP）

2

16

128

1024

6750

（
∠
戸
）
Q
O
1
4

1
1
1
（
∠
（
∠

1．2095098E－04

1．3369771E－04

1．3375509E－04

1．3484978EK｝4

1．1066171E－04

1．2095129Eイ04

1．3369803E－・（〕4

1．3375539E－04

13485014E－04

1．1066068E－｛｝4

L2095137E－（凶

1．3369797E－（ン等

1．3375532E4）4

1．3485097E－04

1．1066021E－G」4

　図5は、OF－AIMD（DP）＋FFIW（SP）の全計算時

間に於けるFFT計算時間の占める割合を示
す。FFTW（SP）の計算時間の占める割合は、シ

ステムサイズが大きくなるにしたがって、Log2N

＝21までは増加しているが、それ以上のサイズ

では約58％に留まっている。つまり、FFT計算

時間の割合が、最大で6割近くを占めてい
る。

　図6は、OF－AIMD（DP＞＋CUFFr（SP）の全計算時

間におけるFFT計算時間、およびCPU－
GPUデータ転送時間の占める割合を示す。

CPU－GPUデータ転送時間は、GPU計算を
行なう際に必ず付加される時間である。そこで、

このデータ転送時間とCUFrr（SP）の計算時間の合

計をC㎜（SP）に要する時間と定義する。図6に於い

て、システムサイズが大きくなるにしたがって、

C㎜（SP）に要する時間の割合は減少しており、

Log2N　＝24ではわずか7．8％である。ちなみに、

FFT計算時間の占める割合は1．2％、CPU－

GPUデータ転送時間の占める割合は6．6％で

ある。このことから、CUFFT（SP）は大規模系に

対して有効であることがわかる。

20000

18000

16000

14000

12000

10000

8000

6000

4000

2000

［≡蚕≡CUFFT

　18

Lo92〃

図4．OF－AIMD（DP）＋CUFFT（SP）（黒丸）と

OF－AMD（DP＞＋FFIW（SP）（黒四角）に於ける

計算時間のシステムサイズ依存性。Nは、

FFTの全メッシュ数である。

V．結論
　本研究では、GPU上でFFT計算を行なう
CUFFTを用いて、　OF－AIMD計算がどの程度

まで高速化されるか、またその計算精度にっ

いて、評価を行なった。
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図5．OF－AMD（DP）＋FFTW（SP）の全計算時間に

於けるFFT計算時間の占める割合。
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20％！
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図6．OF－・AIMD（DP）＋CUFFr（SP）の全計算時間

に於けるFFT計算時間、及びCPU－　GPU
データ転送時間の占める割合。

　計算精度に関しては、現在利用できる
CUFFTは単精度計算であるが、それでも総合

的に検定した結果、CUFFTを用いたOF－AIMD

計算は、物性を研究する上で十分な計算精度

を保っていることが分かった。

　計算速度の高速化に関しては、CUFFTを用

いたOF－AIMD計算は、FFTWを用いた場合に

比べて、最大で約2．2倍の速度まで高速化さ

れることが分かった。また、FFTWはシステ
ムサイズが大きくなるにしたがってその効力を落と

すが、CUFFTは逆にその効力を発揮する。ゆえ

に、GPUは十分な計算の精度を保ったままで、

OF－AIMD計算を高速化可能である。
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