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稲 富 雄 一 �� 村 上 和 彰��

筆者らは，非経験的分子軌道計算を高速に処理する専用並列計算機システムに搭載する，二電子積
分計算専用プロセッサ，����の開発を行っている．二電子積分計算のアルゴリズムとして採用する小
原のアルゴリズムの特徴を活かすことで高速処理が可能となる．本稿では，����の全体構成および動
作について述べる．そして，現段階での ����の性能評価を行う．
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�� は じ め に

近年の計算機技術の飛躍的な発達にもかかわらず，

解を導くために必要な時間が現実的でないものがある．

その �つに非経験的分子軌道法による分子軌道計算が

ある．現在の非経験的分子軌道計算にかかる時間では，

非経験的分子軌道法を生命あるいは科学現象の分子論

的解明，創薬の分野へ適用することは難しい．

非経験的分子軌道法は，一番近似の粗いハートリー・

フォック法を用いた場合でも，用いる基底関数の �乗

に比例する演算量と補助記憶量を必要とする��．そこ

で，����� ���	
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��� �グループでは，非経験的分子軌道法による分子

軌道計算を高速に処理する，専用並列計算機システム

�����マシン�の開発に取り組んでいる��．

非経験的分子軌道計算において最も時間を要するの

が，二電子積分計算とフォック行列を生成する部分で

ある．これらの計算にかかる時間が，全体の計算時間

の ���を占める��．したがって，この部分を高速に処

理することが，非経験的分子軌道計算の高速化につな

がる．本稿で紹介する����� 二電子積分計算専用プロ

セッサ �は，この二電子積分計算を高速に処理するこ

とを目的とする．

二電子積分計算のアルゴリズムには，小原のアルゴ

リズム��を採用する．小原のアルゴリズムを適用する

ことにより，二電子積分計算は漸化計算で表され，複

数の積和演算を並列的に計算することで高速化できる．

小原のアルゴリズムは，大きく分けて初期積分計算と

漸化計算の �つから構成される．初期積分計算は，命

令レベル並列度が低く，計算に時間のかかる浮動小数

点除算，開平逆数演算，指数関数演算をクリティカル

�
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パス上に含む．漸化計算は，全ての計算が積和演算で

構成され，命令レベル並列度が高い．

そこで，本稿で紹介する����は，小原のアルゴリズ

ムの特徴に合わせて，初期積分計算を専用に処理する

初期積分計算エンジンと，漸化計算を専用に処理する

漸化計算エンジンを搭載する．つまり，����は，�つ

の異なるエンジンから構成される ���� ��� ����

������	���� �アーキテクチャを採用する．また，漸化

計算エンジンは，漸化計算の並列性を十分に利用する

ため，同じ性質を持つ複数のエンジン �以下，マイク

ロエンジンと呼ぶ�から構成される����アーキテク

チャを採用する．

本稿では，��� ����アーキテクチャを採用し

ている ����の概要および，動作を中心に述べる．以

下，�章では，小原のアルゴリズムの特徴について述

べる．!章で，����アーキテクチャの概要を述べ，�

章で，����の動作原理について述べる．�章で，����

の性能評価を行い，"章で本稿をまとめる．

�� 小原のアルゴリズム

二電子積分計算のアルゴリズムとして，本プロジェ

クトでは小原のアルゴリズム��を採用する．小原のア

ルゴリズムは，入力データからいくつかの初期パラ

メータを計算し，積分タイプ☆���#���型の二電子積分

を求めたあと，目的の二電子積分まで漸化計算により

求める．したがって，小原のアルゴリズムは図 �に示

すように，初期積分計算と漸化計算の �つに大きく分

けられる．

��� 初期積分計算

初期積分計算は，図 �に示すように，�重のループ

構造をとる．このループ �回あたりの演算数は非常に

少なく，命令レベル並列度は低い．また，演算数は少

ないものの，クリティカル・パス上には，計算に時間

がかかる浮動小数点除算，開平逆数演算，指数関数演

算，および，誤差関数計算を含む．したがって，初期

積分計算を高速に処理するには，浮動小数点除算，開

平逆数演算，指数関数演算，および，誤差関数計算を

高速に処理する必要がある�����．

☆ 二電子積分を決定する �つのガウス型関数それぞれの軌道量子
ベクトルを �� �� �� �とする．ある軌道量子ベクトル�において，
ベクトル �成分 "�成分，�成分，�成分#の和を軌道量子数と呼
ぶ．また，軌道量子数が $，�，，� � �，の軌道をそれぞれ �軌
道，�軌道，�軌道，� � �，と呼ぶ．二電子積分計算は，その計
算を決定する �つの軌道量子ベクトル �，�，�，�ごとの軌道
量子数が表す軌道を用いて "��%��#，"��%��#のように表記され
る．このように軌道量子数により識別した積分のことを積分タ
イプと呼ぶ��．
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図 � 小原のアルゴリズムのプログラム構造

��� 漸 化 計 算

漸化計算は，図 �に示すように，初期積分計算の結

果をもとに目的の積分タイプの二電子積分の値を求め

る．ただし，積分タイプ ���#���に関しては，初期積分

計算で積分タイプ ���#���の計算を完了しているので

漸化計算は無い．図 �に漸化計算の構造を示す．図 �

からわかるように，漸化計算は積分タイプごとに，��

種類の関数を複数回呼び出すことで構成されている．

また，関数は，�回から複数回の積和演算のみで構成

されており，初期積分計算に含まれる浮動小数点除算

などの複雑な演算は漸化計算には含まれない．漸化計

算は，関数内の積和演算の並列度が高く，さらに関数

間においても並列度が高い．したがって，漸化計算を

高速に処理するには，関数内と関数間の並列性を十分

に活かす必要がある．

�� ����アーキテクチャの概要

��� 設 計 方 針

�章で述べたように，小原のアルゴリズムは特徴の

大きく異なる，初期積分計算と漸化計算の大きく �つ

から構成される．そこで，それぞれの計算の高速化に

向けて，

� 初期積分計算は浮動小数点除算，開平逆数演算，
指数関数演算，および，誤差関数計算を高速に処

理する専用演算器を設けて，初期積分計算を高速

化する

� 漸化計算は積和演算器を多数搭載し，内在する並
列性を活用することで，漸化計算を高速化する

という設計方針で ����のアーキテクチャを検討して

�
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関数1(0,3,6,5,4)

・
・
・

積分タイプ(ps,ss)

積分タイプ(ps,ps)

関数2(8181,6591,6641,6667,6638)

関数2(8184,6593,6643,6670,6641)

関数2(8187,6594,6644,6672,6642)

・

・

・

関数50(2686,3334,1830)

関数51(0,4294,2686)

積分タイプ(dd,dd)

関数1(23,9,15,12,11)

関数1(26,13,20,18,17)

・

関数3(0,23,29,32,26,10)

Z[0] = A[3]*B[0]+A[0]*C[0]+A[9]*D[0]+A[15]*E[0]

Z[1] = A[4]*B[0]+A[1]*C[0]+A[10]*D[0]+A[16]*E[0]

Z[2] = A[5]*B[0]+A[2]*C[0]+A[11]*D[0]+A[17]*E[0]

関数1

Z[0] = A[3]*B[0]+A[0]*C[0]+A[9]*D[0]+A[15]*E[0]

Z[1] = A[10]*B[0]+A[7]*C[0]+A[4]*D[0]+A[13]*E[0]

Z[2] = A[11]*B[0]+A[8]*C[0]+A[5]*D[0]+A[14]*E[0]

関数2

Z[0] = A[9]*B[0]+A[6]*C[0]+A[3]*D[0]+A[12]*E[0]+A[18]*F[0]

Z[1] = A[10]*B[0]+A[7]*C[0]+A[4]*D[0]+A[13]*E[0]

・

・

Z[7] = A[10]*B[2]+A[7]*C[2]+A[4]*D[2]+A[13]*E[2]

Z[8] = A[11]*B[2]+A[8]*C[2]+A[5]*D[2]+A[14]*E[2]+A[18]*F[0]

関数3

Z[0] = A[6]*P[0]+Q[0]

Z[1] = A[7]*P[1]+Q[10]

・

・

Z[1294] = A[6]*P[1079]+Q[647]

Z[1295] = A[7]*P[1070]+Q[647]

関数51

・
・
・

同時実行可能

同時実行可能

同時実行可能同時実行可能
・

・

・

同時実行可能同時実行可能

同時
実行
可能

同時
実行
可能

・

・

・

図 � 漸化計算のプログラム構造

きた�����．

しかし，�.�節で述べたように，初期積分計算の命

令レベル並列度は低く，�.�節で述べたように，初期積

分計算に含まれる浮動小数点除算などの複雑な演算は

含まない．そこで，初期積分計算を専用に処理する初

期積分計算エンジンと，漸化計算を専用に処理する漸

化計算エンジンの �つのエンジンによる���アーキ

テクチャで，����を構成することを方針に加えた��．

さらに，漸化計算エンジンについては，内在する並

列性を最大限に活用するための構成を文献 ��で検討し

た．漸化計算エンジンの構成法として，手法/0，/�，

0�を提案したが，最も良い性能を示した構成は，手

法 /�であった．手法 /�とは，関数間の並列性を活

かす手法である．概要を以下に示す．

手 法 ��

漸化計算エンジンを複数のマイクロエンジンで構

成する．関数呼出しを行うマクロ命令を外部メモ

リに保持し，関数内部の処理をマイクロ命令化し

てを内部メモリに準備する．そして，それぞれの

マイクロエンジンが並列にマクロ命令を処理する．

この処理を漸化計算が終了するまで繰り返す．

これより，漸化計算エンジンを手法 /�，つまり複

数のマイクロエンジンによる����アーキテクチャ

で構成することを方針に加えた．

なお，フォック行列作成は漸化計算が終了したあと

に，初期積分計算エンジンで行う．

��� 全 体 構 成

!.�で示した方針のもとで設計した ����アーキテク

チャのブロック図を図 !に示す．����は大きく分けて

� 初期積分計算エンジン �$$� �����	�
� 漸化計算エンジン �1� �����	�
� 内部データメモリ �$��	���� 2��� �	�.�

� 対ホストインタフェース ��304 $5/�
� 対外部メモリインタフェース �0216� $5/�

から成る．対象とする浮動小数点演算は，全て倍精度

の浮動小数点演算であり，単精度はサポートしない．

����� 初期積分計算エンジン ���� 	
��
�

小原のアルゴリズムの初期積分計算を処理するエン

ジンである．また，漸化計算が終了したあと，フォッ

ク行列作成も処理する．初期積分計算エンジンは，

� 浮動小数点除算，開平逆数演算専用演算器
�/2$78�5� �

� 指数関数演算，誤差関数計算専用演算器 ��9�8�1/�
� 浮動小数点積和演算器 �/�:+8622�
� ロード・ストアユニット �+0:�
� 整数演算ユニット �$6+:�
� $$� �����	 用プログラムメモリ �$$� �������

�	�.�

� 誤差関数表 ��1/ 4���	�
などから成る．

����� 漸化計算エンジン ��� 	
��
�

小原のアルゴリズムの漸化計算を処理する計算エン

ジンであり，

� �エンジン �������	���
� �プログラムメモリ �� ������� �	�．�

などから成る．�エンジンの個数は，面積の制約によ

り �個とする．

�エンジンは，漸化計算の関数を処理する計算エン

ジンであり，

� 浮動小数点積和演算器 �/�:+8622�
� ロード・ストアユニット �+0:�
� 整数演算ユニット �$6+:�
などから成る．

�プログラムメモリは，マイクロ命令を保持するた

めのメモリである．�個の�エンジンは，同時に動作

!
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Eric

IIC Program Mem.

(64KB)

ERF　Table

(128KB)
μProgram Mem.(256KB)

Internal Data Mem.(256KB)

HOST

I/F

SDRAM

I/F

64b64b64b

64b

64b 64b

16b

64b

HOST

SDRAM

RC Engine

μ Engine 0

IALU
FMUL&

ADD

Register File

LSU

μ Engine 4

IALU
FMUL&

ADD

Register File

LSU・　・

IIC Engine

IALU
FMUL&

ADD

FDIV&

1/√

EXP

&ERF

Register File

LSU

64b 64b 64b

64b

32b
64b

64b

図 � ����のブロック図

し，かつ�プログラムメモリを共有するため，同時に複

数のマイクロエンジンからアクセスされる．したがっ

て，�ポートでは同時に複数の�エンジンが動作でき

ない．そこで，�プログラムメモリをバンク分けする．

バンク分けとは，メモリを複数のバンクに分けて構成

するもので，複数の�エンジンは，同時に �つのバン

クにアクセスすることはできないが，別々のバンクに

対してはアクセスすることができる．

����� 内部データメモリ

初期積分計算および漸化計算で必要となるデータの

保持と，ホストとのデータの授受を行う．内部データ

メモリも，漸化計算エンジンの�プログラムメモリの

場合と同様に，初期積分計算エンジンと �個の�エン

ジンが，同時にアクセスする場合がある．そこで，内

部データメモリもバンク分けし，複数のエンジンが同

じバンクにアクセスする場合を除いて，各エンジンが

同時にアクセスするのを可能にする．

�� 処 理 手 順

I
I
C

 
E
n
g
in

e
R

C
 
E

n
g
in

e

HOST

・・・・・

初期

積分

計算1

フォック

行列作成1

に必要な

データの

ロード

NOP 漸化計算1

フォック

行列

作成1

NOP

初期

積分

計算2

フォック

行列作成2

に必要な

データの

ロード

NOP 漸化計算2

フォック

行列

作成1

NOP ・・・・・

初期

積分

計算N

フォック

行列作成N

に必要な

データの

ロード

NOP 漸化計算N

フォック

行列

作成N

NOP

・・・・・

図 � ����の動作原理

��� 	���の処理手順

����の処理の流れは以下のようになる �図 �参照�．

�. ホストが初期データ �積分タイプなど�および処

理開始信号を ����に送る．データを受け取るま

で ����は待つ．

�. ����がホストから開始信号を受け取ったら，$$�

�����	は初期積分計算を行う．一方，1� �����	

は計算終了まで待つ．

!. $$� �����	 が初期積分計算を終了したら，1�

�����	が漸化計算を行う．一方，$$� �����	は，

フォック行列に必要なデータを外部メモリから内

部データメモリにコピーする．

�. 1� �����	が漸化計算を終了し，$$� �����	が

フォック行列に必要なデータのコピーを終了する

と，$$� �����	は，フォック行列作成の処理を開

始する．1� �����	は，次の二電子積分計算の

初期積分計算が終了するまで待つ．

�. $$� �����	がフォック行列作成の処理を終了した

ら，����はホストに終了を知らせる．

". ホストは，次の二電子積分計算が存在する場合は

�に戻る．無い場合は，計算結果を ����より受け

取り，全体の処理を終了する．

��� ��� 	
��
の処理手順

$$� �����	の処理の流れは以下のようになる．

�. ����がホストから開始信号を受け取ると，初期積

分計算を行う．

�. 初期積分計算を終了したら，フォック行列に必要

なデータを外部メモリより内部データメモリにコ

ピーする．

!. フォック行列に必要なデータのコピーが終了した

ら，漸化計算が終了するのを待って，フォック行

列作成の処理を開始する．

�. フォック行列作成の処理が終了したら，ホストに

�
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μEngine
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開始可能?
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YES マクロ命令は
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YES

NO

外部メモリ
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マクロ命令
をフェッチ

外部メモリ

μプログラム
メモリより

マイクロ命令
をフェッチ

μプログラムメモリ

全ての
マイクロ
命令が
終了?

YES

処理した
マクロ命令
が最後の

マクロ命令?

NO

マイクロ
命令

マクロ
命令

NO

IIC Engineに
終了を通知

YES

IIC Engine

終了
通知

排他制御
を行う

NO

図 � &� ��!��
の動作原理

終了を知らせ，次の二電子積分計算の初期積分計

算開始まで待つ．

��� �� 	
��
の処理手順

1� �����	は，�個の������	それぞれが，以下の

処理手順で動作して漸化計算を処理する �図 �参照�．

なお，手順 �は �つの������	だけが動作できるよう

な排他制御を行う．

�. 漸化計算を計算可能な状態であれば，�に進む．

それ以外の場合は，計算可能になるまで待つ．

�. マクロ命令を外部メモリよりフェッチする．

!. フェッチしてきたマクロ命令の処理を開始可能か

判定する．開始可能なら �に進むが，不可能なら

可能になるまで待つ．

�. マクロ命令に対応するマイクロ命令を，�プログ

ラムメモリより毎サイクルフェッチしてきて処理

を行う．

�. 全てのマイクロ命令が終了したあと，処理したマ

クロ命令が最終のマクロ命令であった場合は，$$�

�����	に知らせて，�に戻る．それ以外の場合

は，何もせずに �に戻る．

	� 性 能 評 価

��� 評 価 方 法

評価は，漸化計算にかかる実行時間で行った．しか

し，����については，まだ実際の+0$はできていない

ため，実行時間を測定できない．そこで，シミュレー

ションで実行サイクル数を求めて，����のクロックサ

イクル時間と実行サイクル数の積をとって実行時間を

求めた．なお，クロックサイクル時間は，動作周波数

を �&&，��&，!&&��;として求め，実行サイクル数

は，メモリへのアクセスは，毎サイクル同時アクセス

可能，つまり同じバンクには複数の������	がアクセ

スしない，と仮定して求めた．また，ベースモデルに

は，<&&��;の �	����� $$$と ����=のメモリを搭

載した ��を用いた．

��� 評価結果および考察

評価結果を図 "に示す．なお，性能向上率は以下の

式より求めた．

性能向上率

%
�	�����の実行時間� ����の実行時間

�	�����の実行時間
� �&&���

図 "に示すように，動作周波数が �&&��;の ����

は，�

#

�などの大きい積分タイプにおいては，約

�<&�の性能向上が見られる．しかし，ほとんどの

積分タイプにおいて �	�����に劣っており，最大で

約 >��の性能低下が見られる．一方，動作周波数が

��&��;や !&&��;になると，���#���などの小さい

積分タイプ以外を除けば，����の方が性能が良くなる．

�

#

�においては，��&��;で約 !>&�，!&&��;

では，約 �>&�もの性能向上が見られる．

図 >にペプチド分子 ?6@�Aにおける，漸化計算

の総実行時間を示す．なお，総実行時間は，各積分タ

イプの漸化計算にかかる実行時間と積分タイプの実行

回数の積より求めた．

図 >より分かるように，�&&��; の動作周波数に

おける ���� は，総実行時間で比較した場合でも !"

秒ほど �	�����に劣っている．しかし，��&��;以

上になると，逆に圧倒的に ����の方が性能が良くな

る．��&��;では実行時間の差は，"�&秒ほどとなり，

!&&��;では約 ��&&秒にも及ぶ．

これらの結果より，現在の実行サイクル数のもとで

は，����は最低でも，��&��; 以上の動作周波数で

動作する必要があると言える．ところが，今回の評価

は，メモリアクセスに関しては，同じバンクに対する

�
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積分タイプ

性
能
向
上
率 200MHz

250MHz

300MHz

図 � '
����(の実行時間に対する ����の実行時間

アクセスは無いと仮定したものであるため，実際の実

行時間は，さらに増える可能性が高い．したがって，

����は !&&��;の動作周波数を目指す必要がある．
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図 � ペプチド分子)�*+,における総実行時間


� お わ り に

本稿では，����が対象とする二電子積分計算のアル

ゴリズムとして採用している小原のアルゴリズムの概

要について述べた．そして，小原のアルゴリズムの特

徴に合わせた ����アーキテクチャの概要と，動作に

ついて述べた．また，漸化計算にかかる実行時間より

評価を行い，����の目標動作周波数を示すことができ

た．だが，実行時間削減のためには，動作周波数を向

上させる以外に，実行サイクル数を削減することも考

えられる．そこで，今後の課題としては，目標動作周

波数で設計することに加えて，命令スケジューリング

などの最適化手法の改良などを行い，実行サイクル数

を削減することも挙げられる．

なお，本稿で述べたアーキテクチャに基づいて，����

の設計を行い，平成 ��年中には，テープアウトする

予定である．
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