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1. はじめに 
 MD(分子動力学)は様々な分野で活用され

ており、効率化は重要な課題となっている. 
 MD(分子動力学)の分野ではイベントリス

ト(プライオリティーキュー)を用いる手法

と,時間刻みを用いる手法が存在する.ハー

ドコアポテンシャルな粒子を使用する際は

主にイベントリストを用いる手法が使用さ

れており,ソフトコアポテンシャルな粒子

を使用する際は主に時間刻みを用いる手法

が使用されている.本研究ではイベントリ

ストを効率化することでシミュレーション

の高速化させる事を目的としている.イベ

ントリストはシミュレーションの計算処理

に関わるデータ(衝突時刻や粒子番号など)
が格納されており,物理シミュレーション

における予定表の役割を担っているため計

算処理に大きな影響力を持っており効率化

させることでシミュレーションを高速化さ

せることが出来る.文献[1]の Paul の手法で

は,図.1 の様にイベントリストが木構造と

複数の配列から構成されており,直近の衝

突に関しては木構造に格納し残りをいくつ

かの配列に格納する.この際、木構造と配列

の大きさを統一することで計算量を O(1)ま
で抑えることが出来ている. 

 
図.1Paul のイベントリスト 
文献[2]Shida_Anzaiの手法では図.2の様

にイベントリストが配列で構成されており,
本来予測されるすべての衝突をイベントリ

ストに格納する所を一定数格納するだけに

留めている. 

 
図.2Shida_Anzai のイベントリスト 
イベントリストはイベント毎にデータの

修正が必要となるため使用するイベントリ

ストに格納されているデータの数が多い程

イベント毎の修正量も多くなる,また頻繁

に修正が行われるため一番初めにイベント
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リストに格納されたデータの中でも終盤に

格納されたデータが実際に実行されるケー

スは稀である.そのため実行される確率の

低いデータを初めから切り捨てることで修

正に必要な膨大な計算を削減することがで

き,また使用する配列の領域も抑えること

が出来るため使用するメモリが削減され速

度の向上につながる.終盤のデータの内に

実行可能なデータが含まれていることがあ

り,その際はそのデータについて再計算す

る必要があるが配列の大きさを n にするこ

とで再計算のコストを抑えることが出来る. 
2. 提案手法 
提案手法は図.3の様に従来手法であるPaul
の手法にShida_Anzaiの手法を適用させた

形になっており,イベントリストの構造は

木構造と配列を合わせた形で直近のいくつ

かの衝突データは木構造に格納し残りの衝

突データを配列に格納する.この際すべて

のデータを格納するのではなくすべての衝

突データを時間でソートした後,衝突順か

ら一定量のデータをイベントリストに格納

し残りのデータは切り捨てる. 

 
図.3 提案手法のイベントリスト  
これによりオーバーヘッドとメモリの使用

量削減による高速化が望める. 
今回の実験の条件として粒子数 20000 個、

計算回数 100000 回を仮定したイベントリ

ストのみの簡易的なプログラムで行った. 
3. 結果 

従来のPaulの手法と比較して高速化が図.4
より確認できた. 

 
図.3 結果比較 
Paul の手法と比較して全体的に高速化で

きている事がグラフから取れる. 5000 の時

点が最も高速化が出来ており,再計算と修

正にかかる時間の最も少なかったと言える.
実験のパラメータや修正と再計算にかかる

時間は違ってくるため最も効率的なイベン

トリストは修正に時間が掛かる実験ほど左

にずれ,再計算に時間が掛かる実験ほど右

にずれると考えられる. 
4. まとめと課題 
Paul の手法に Shida_Anzai の手法を適用

することでオーバーヘッドとメモリの使用

量を削減しシミュレーションの高速化を図

った.簡易的なプログラムだけでなく実際

の物理シミュレーションを利用し検討する. 
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