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筆者らは，非経験的分子軌道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，二電子積分計算専用プロセッサ・アーキテクチャの
概要と全体構成について述べ，そのうち漸化計算エンジンの構成法の検討と性能の評価を行う．
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We are developing a custom processor for ab initio Molecular Orbital Calculation to reduce
the calculation time. Using characterization of two-electron integrals in the “Obara method,”
it is possible to reduce the calculation time. This paper describes an outline of processor
architecture for Molecular Orbital Calculation. We propose and evaluate organizing method
for Recursive Function Engine which a part of custom processor.

1. は じ め に

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 4乗

に比例する演算量と補助記憶量を必要とする1)．そこ

で，我々「科学技術計算専用ロジック組込型プラット

フォーム・アーキテクチャに関する研究」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

実行する専用計算機システムの開発に現在取り組んで

いる2)．

非経験的分子軌道計算において最も時間を要するの

が，二電子積分を計算し，フォック行列を生成する部分
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であるため，大規模計算を高速化する際にはこの部分

の並列化，高速化が重要である．現在アーキテクチャ

の検討を行っている二電子積分計算専用プロセッサで

は，非経験的分子軌道法の全計算時間の 90%以上を占

める，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．

二電子積分計算は小原のアルゴリズム3) を適用する

ことにより漸化計算で表され，複数の積和演算を並列

的に計算することにより高速化できる．この小原のア

ルゴリズムは大きく分けて，命令レベル並列性が少な

く，浮動小数点除算，開平逆数演算，指数関数演算が

クリティカル・パスとなっている初期積分計算部分と，

多くの命令レベル並列性を持つ漸化計算部分との 2つ

の部分に分けられる4)．専用プロセッサは，この性質

の大きく異なる両方の部分に最適化され，その両方を

高速に処理できることが求められる．

そこで本稿では，小原のアルゴリズムの特徴に合わ

せて，初期積分計算部分を専門に処理する初期積分

計算エンジンと，漸化計算部分を専門に処理する漸化

計算エンジンの 2つのエンジンから成るプロセッサ・
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アーキテクチャを提唱し，その上で各エンジンの構成

法についての検討を行う．以下，第 2章では非経験的

分子軌道計算と小原のアルゴリズムの特徴について述

べる．次に第 3 章では 2 つのエンジンから成る専用

プロセッサ・アーキテクチャの概要について述べる．

第 4章では漸化計算エンジンの構成の検討とその評価

を行う．

2. 二電子積分計算アルゴリズム

非経験的分子軌道法による分子軌道計算において最

も計算時間を費やす二電子積分計算は，小原のアルゴ

リズムにより計算する．本章では小原のアルゴリズム

の特徴について述べる．

2.1 非経験的分子軌道法

非経験的分子軌道法の解法には，ハートリー・フォッ

ク法（HF 法）を用いる5)．HF 法を用いた非経験的

分子軌道計算において，計算時間の 95～99%を占め

るのが二電子積分計算を求め，フォック行列を生成す

るステップである1)．また二電子積分計算は，基底関

数の数 Nの 4乗に比例する計算量が必要であるため，

Nが多くなる（系のサイズが大きくなる，もしくは精

度の高い基底関数を使う）に従って計算時間の割合が

大きくなる傾向にある．したがって非経験的分子軌道

法による分子軌道計算の高速化を実現するには，いか

に二電子積分計算を並列で高速に処理することが重要

である．

2.2 小原のアルゴリズムの特徴

二電子積分計算のアルゴリズムはいくつか知られ

ているが，本プロジェクトでは小原のアルゴリズム3)

を採用する．小原のアルゴリズムの特徴は，まず入力

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☆(ss,ss)型の二電子積分（初期積分）を求めた

あと，それらを用いて目的の二電子積分まで漸化計算

により求める点にある．したがって小原のアルゴリズ

ムは図 1に示すように，初期積分計算部分と漸化計算

部分の 2 つに大きく分けられる．

2.2.1 初期積分計算部分

初期積分計算は図 1に示すように 4重のループ構造

☆ 二電子積分を決定する 4 つのガウス型関数それぞれの軌道量子
ベクトルを a, b, c, d とする．ある軌道量子ベクトル µ におい
て，ベクトル 3 成分 (x 成分，y 成分，z 成分) の和を軌道量子
数と呼ぶ．また，軌道量子数が 0，1，2，· · ·，の軌道をそれぞ
れ s 軌道，p 軌道，d 軌道，· · ·，と呼ぶ．二電子積分計算はそ
の計算を決定する 4 つの軌道量子ベクトル a，b，c，d ごとの
軌道量子数が表す軌道を用いて (pp,ss)，(dd,ss) 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4)．

for (I=0; I<Nshell; I++)
for (J=0; J<I; J++)

for (K=0; K<J; K++)
for (L=0; L<K; L++)

for (i=0; i< Ni; i++)
for (j=0; j< Nj ; j++)

for (k=0; k< Nk; k++)
for (l=0; l< Nl; l++)
< si,sj ,sk,sl >の計算
forend

forend
forend

forend

初
期
積
分
計
算
部
分

< aI ,bJ ,cK,dL >の計算 (漸化計算部分)

forend
forend

forend
forend

図 1 小原のアルゴリズムのプログラム構造

ERI_reccal_0001_0000 呼び出し

ERI_reccal_0100_0000 呼び出し

ERI_reccal_0200_0100 呼び出し

ERI_reccal_0202_0201 呼び出し

ERI_horcal_1120_b 呼び出し

ERI_horcal_1110_b 呼び出し

ERI_horcal_1111_d 呼び出し

…
…

Recursive関数
(ERI_1111_recursive)

Horizontal関数
(ERI_1111_horizontal)

High [  0] = ERI_DCx * Med1 [  0]

           + ERI_CDx * Med2 [  0]

           + ERI_BAx * Med3 [  0]

           + ERI_ACx * Med4 [  0] ;

High [  1] = ERI_DCy * Med1 [  0]

           + ERI_CDy * Med2 [  0]

           + ERI_BAy * Med3 [  0]

           + ERI_ACy * Med4 [  0] ;

High [  2] = ERI_DCz * Med1 [  0]

           + ERI_CDz * Med2 [  0]

           + ERI_BAz * Med3 [  0]

           + ERI_ACz * Med4 [  0] ;

ERI_reccal_0001_0000関数ERI_1111_recursive関数

漸化計算

ERI_1111_horizontal関数

Targ [  0] = High [  0] + ERI_ABx * Low [  0] ;

Targ [  1] = High [  1] + ERI_ABx * Low [  1] ;

Targ [  2] = High [  2] + ERI_ABx * Low [  2] ;

Targ [ 53] = High [ 17] + ERI_ABz * Low [ 17] ;

ERI_horcal_1120_b関数

…
…

ERI_reccal_0001_0000 呼び出し

…

ERI_horcal_1120_b 呼び出し

図 2 漸化計算部分の例（積分タイプ (pp,pp)）

となる．このループ 1回あたりの演算数は非常に少な

く，命令レベル並列性は低い．さらに，浮動小数点除

算，開平逆数演算，指数関数演算という複雑な算術演

算を含んでおり，かつそれらの演算がクリティカル・

パス上に存在する4)．

2.2.2 漸化計算部分

漸化計算部分は図 1から見て取れるように，初期積

分計算部分が完了したのち，初期積分の計算結果をも

とにして最終的に求める二電子積分の値を計算するス

テップである．そして漸化計算部分は図 2に示すよう

には漸化計算関数（ERI recursive関数）と水平移行

関数（ERI horizontal関数）から成る．またそれぞれ

の関数が積和演算の集合である ERI reccal関数また

は，ERI horcal 関数（サブ関数）を呼び出す階層構

造を持っている．

3. 専用プロセッサ・アーキテクチャの概要

第 2.2節で述べたように，二電子積分計算は大きく
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性質の異なる初期積分計算と漸化計算からなり， 専

用プロセッサはこの両方を高速に処理することが求め

られる．本章では，二電子積分計算を高速に処理する

プロセッサ・アーキテクチャの概要について述べる．

3.1 戸川の評価

文献 4)の中で戸川が行った評価では，専用プロセッ

サが初期積分計算部分と漸化計算部分の両方を単一の

VLIW（Very Long Instruction Word）プロセッサで

処理することを計画していた．その上で，

• 浮動小数点除算，開平逆数演算，指数関数演算を
高速に処理する専用演算器を設けることで初期積

分計算部分を高速化する

• 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部分を高速化する

という方針に基づき，専用演算器と多数の積和演算器，

および，全ての演算器に共有されたマルチポート・レ

ジスタファイルから成る VLIW アーキテクチャのプ

ロセッサモデルについての評価を行っている．

しかしながら，第 2.2節で述べたように，対象とす

る二電子積分計算では初期積分計算と漸化計算の性質

が大きく異なり，特に 2.2.1節で述べたように初期積

分計算部分の命令レベル並列性が低いため，演算器を

多数搭載しても十分な性能向上が得られない．また，

単一の VLIW プロセッサで処理するには以下のよう

な VLIW 特有の問題がある．

• レジスタファイルに非常に多くのポートが必要と
なり，マルチポート・レジスタファイルの面積お

よび遅延により専用プロセッサの性能の上限が抑

えられる．

• 命令語長が長いことから命令供給が問題となる．
• コードサイズが大きくなることから，内部メモリ
に命令を持たせるのに適していない．

これらの問題を解消し，目標とする高い処理能力を

得ることができるプロセッサ・アーキテクチャの検討

を行った．

3.2 設 計 方 針

専用プロセッサが汎用プロセッサと違う点は言うま

でもなく，処理する対象が限定されており，プロセッ

サ・アーキテクチャを計算対象の特徴に合わせて最適

化できる点である．

第 2章で述べたように，小原のアルゴリズムは初期

積分計算部分と漸化計算部分という 2つの部分に分け

ることができる．専用プロセッサが二電子積分計算を

高速に処理するために

• 初期積分計算部分には専用演算器を用いる
• 漸化計算部分は内在する並列性を活用する

という基本方針には変わりない．

しかし単一の VLIW プロセッサで処理を行う場合

には，第 3.1節で述べたような問題があり十分な性能

向上が望めないことから，専用プロセッサのアーキテ

クチャを図 3 に示すように，初期積分計算エンジン

と漸化計算エンジンという 2つのエンジンに分割した

構成とし，初期積分計算部分と漸化計算部分をそれぞ

れ専用エンジンで実行することで 2つの計算を同時に

オーバーラップさせて実行することを検討している．

RF

FMUL

＆

FADD

RF

漸化計算エンジン

I FetchCTRL

HOST

I/F
(SRAM I/F)

Host-CN

Bus

初期積分計算エンジン

I Fetch

Internal

Program

Mem.

Internal

Data

Mem.

FMUL

＆

FADD

RF

ALU LSU LSU

DIV

１／√

EXP

FMUL

＆

FADD

RF RF

ALU

CTRL

External

Mem. I/F
(SDRAM I/F)

Address

32bit Data

64bit Data

Internal

Program

Mem.

図 3 専用プロセッサ・アーキテクチャのブロック図

3.3 全 体 構 成

現在検討中のアーキテクチャは大きく分けて

• 初期積分計算エンジン
• 漸化計算エンジン
• 内部データメモリ（Internal Data Mem.）

• 対ホスト間インタフェース（HOST I/F）

• 対メモリ間インタフェース（External Mem. I/F）

から成る．対象とする演算は倍精度の浮動小数点と

し，各演算器，メモリ，インタフェースもそれぞれ 64

ビット幅となる．また単精度の浮動小数点はサポート

しない．

3.3.1 初期積分計算エンジン

小原のアルゴリズムの初期計算部分を専用に処理す

る計算エンジンであり，

• 浮動小数点除算，開平逆数演算，指数関数演算を
高速に処理する専用演算器（DIV, 1/

√
, exp）

• 浮動小数点積和演算器（FMUL & FADD）

• ロード・ストアユニット（LSU）

• 内部プログラムメモリ（Internal Program Mem.）

などから成る．

3.3.2 漸化計算エンジン

漸化計算部分を専用に処理する計算エンジンであり，

• 複数の浮動小数点積和演算器（FMUL & FAD）

• ロード・ストアユニット（LSU）
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• 内部プログラムメモリ（Internal Program Mem.）

などから成る．

3.3.3 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を

保持するデータメモリ．2バンク構成となっており，初

期積分計算エンジンと漸化計算エンジン間で共有され

る．また，ダブルバッファ処理を行い，両エンジン間

のデータの授受を行う役割も兼ねる．

3.3.4 動 作 原 理

図 1から見て取れるように，小原のアルゴリズムで

は初期積分計算が完了したのち漸化計算が行われる．

また，それぞれの二電子積分計算間でのデータ依存は

存在しないことから，個々の二電子積分計算は並列に

実行可能である．この特徴を活かして，専用プロセッ

サは図 4のように初期積分計算と漸化計算をオーバー

ラップさせて処理する．
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図 4 初期積分計算部と漸化計算部の実行の様子

4. 漸化計算エンジンにおける計算手法の検討

第 3章では，小原のアルゴリズムの特徴を活かすプ

ロセッサ・アーキテクチャの全体構成について述べた．

しかしながら第 3.1節で述べた問題点のうち，VLIW

プロセッサ特有の課題は依然として残っている．

本章ではこの課題を解消しつつ，漸化計算部分に内

在する並列性を活かす漸化計算エンジンの構成につい

て評価を行う．

4.1 従来の手法および新手法の提案

戸川の評価における漸化計算部分の処理は，多数の

サブ関数呼出しから成る漸化計算をインライン展開し，

命令レベル並列性を高めることにより高速化を図って

いた．この手法では命令レベル並列性の高い，d軌道

を含むような積分タイプを処理する場合には高い処理

能力を得ることができる．一方で漸化計算部分が持つ

命令レベル並列性は積分タイプによって異なり，s軌

道と p軌道のみから成る命令レベル並列性の低い積分

タイプを処理する場合には演算器を十分活用できない

場合がでてくる．また，命令供給やコードサイズの問

題という VLIWプロセッサ特有の課題を抱えている．

そこで，漸化計算部分が図 2に示したように，関数

呼出しの階層構造を持つことを利用し，マイクロ命令

を使ったコード圧縮を行う手法を提案する．また，そ

の手法が活用する並列性の違いにより以下の 3手法に

分類し，評価を行った．

手法 FS 命令レベル並列性のみ

手法 FP 関数間 ＋ 命令レベル並列性

手法 SP ステートメント間 ＋ 命令レベル並列性

4.1.1 サブ関数間逐次処理（手法 FS）

漸化計算部分ではサブ関数を繰り返し呼び出す構造

をしている．このサブ関数の種類は ERI reccal関数

が 26種類，ERI horcal関数も 25種類程度と多くな

いことから，サブ関数内部の処理をマイクロ命令化し

内部メモリに保持することが可能である．その上で，

マイクロ命令化されたサブ関数を呼び出す漸化計算

関数と水平移行関数のみをマクロ命令とし，外部メモ

リから逐次的に供給することで，先述した命令供給と

コードサイズの課題を解消できる．これを “手法 FS”

と呼ぶ．

本手法では，1つのサブ関数内の命令レベル並列性

のみしか活用しないことから，演算器の利用効率が上

がらないという，従来の手法からの問題点が残る．ま

た，マルチポート・レジスタファイルが抱える問題も

未解決である．

4.1.2 サブ関数間並列処理（手法 FP）

漸化計算部分に内在する並列性は命令レベル並列性

ばかりではない．サブ関数間にもデータ依存関係が無

く，並列実行可能なものが多数存在する．このサブ関

数間並列性を活用するのが “手法 FP”である．

手法 FPでは関数呼出しを行うマクロ命令を並列に

処理し，対応するマイクロ命令を各クラスタに処理さ

せる．ここで，クラスタとは 1個以上の積和演算器と，

1 個以上のロード・ストアユニット，およびそれらの

ユニットのみからアクセスできるレジスタファイルか

ら構成される制御単位である．

この手法では，1つのサブ関数を割り当てる演算器

の個数が手法 FSよりも少なくなるため，演算器の利

用効率が向上することが期待できる．また，レジスタ

ファイルのポート数も手法 FSと較べ削減することが

できる．

4.1.3 ステートメント間並列処理（手法 SP）

手法 FPではサブ関数間の並列性を利用したが，サ

ブ関数は多数のステートメントの集合からなり，その

ステートメント間にも並列性が存在する．そこで，ス

テートメントの出現パターンから規則性を抽出し，16

通りにグループ分けしたものをマイクロ命令とする手

法が “手法 SP”である．

この手法も FP と同様に演算器の利用効率向上や，
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レジスタファイルのポート数削減が期待できる．さら

に FPと較べ，マイクロ命令 1個あたりの命令サイズ

が小さく，種類も少ないため，マイクロ命令を保持す

るのに必要な内部メモリサイズを小さくすることがで

きる．

4.2 各手法の性能比較評価

前節で述べた各手法に対しての評価をおこなう．ま

た，その結果より，漸化計算エンジンの最適な構成法

を考察する．

4.2.1 評 価 方 法

評価方法に関しては，漸化計算部分の実行サイクル

数が最小となるように，クリティカル・パス法を拡張

したリスト・スケジューリング6) を行い，その結果に

よる実行サイクル数を求めた．

4.2.2 評価モデル

評価を行う漸化計算エンジンのモデルとして，表 1

に示すようなレイテンシを持つ積和演算器（M&A）

と，ロード・ストアユニット（LSU），およびレジス

タファイルから成る計算エンジンについて考える．先

に述べた手法について表 2 に示す数の機能ユニット

を有する各モデルについて評価する．ただし，表中の

Modelは先頭の要素から，手法名，クラスタ数，1ク

ラスタあたりの積和演算器数とロード・ストアユニッ

ト数を表すものとする．

表 1 各機能ユニットのレイテンシ
M&A LSU

Issue Latency 1 1

Result Latency 6 5

表 2 機能ユニットの個数

Model Cluster M&A LSU
Total

M&A LSU

並列性の違いによる評価
FS1,6,6 1 6 6

FP2,3,3 2 3 3

FP3,2,2 3 2 2

FP6,1,1 6 1 1 6 6

SP2,3,3 2 3 3

SP3,2,2 3 2 2

SP6,1,1 6 1 1

FP におけるクラスタ構成の違いによる評価
FP2,1,1 2 1 1 2 2

FP2,2,1 2 2 1 4 2

FP2,3,1 2 3 1 6 2

FP3,1,1 3 1 1 3 3

4.2.3 評価結果および考察

4.2.3.1 並列性の違いによる評価

積和演算器の個数および，ロード・ストアユニット

の個数をの個数をそれぞれ 6に固定したときの，全て

の手法における全ての構成について，性能の違いを評

価したのが図 5 である．ただし手法 SPについては，

1クラスタあたりの積和演算器の個数が増加しても性

能向上が得られなかったことから，SP6,1,1 の場合の

みグラフに示した．また，グラフは FS1,6,6 について

正規化しており，FS1,6,6 に対する，他の手法の性能

向上率を示している．

このグラフが示しているように，ほとんどの積分タ

イプにおいて FP6,1,1が最も高い性能向上比を示して

いる．また，手法 FPについてのみ着目すると，クラ

スタあたりの機能ユニット数を減らしても，クラスタ

数を増やすことが性能向上につながることがわかる．

4.2.3.2 手法 FPにおけるクラスタ構成の違いに

よる評価

手法 FP について FP2,1,1 をベースとした場合に，

積和演算器を増加させた FP2,2,1，FP2,3,1 の構成と，

クラスタ数を増加させた FP3,1,1をの構成を比較した

のが図 6である．

このグラフが示しているように，FP3,1,1 が高い性

能を示している．総積和演算器数では 2倍の FP2,3,1

と較べてもほとんどの積分タイプで 2倍以上の性能を

示している．このことから，クラスタあたりの積和演

算器の数を増加させるより，クラスタの数を増やすこ

とが性能向上につながると言える．

4.2.3.3 考 察

これら 2 つの結果から，手法 FP が他の手法と較

べ優れており，また FP の構成法としては最小構成

（M&A = 1, LSU = 1）のクラスタを多数搭載する構

成が最適であると言える．

5. ま と め

以上の検討から，専用プロセッサを初期積分計算エ

ンジンと漸化計算エンジンから成るアーキテクチャと

する全体構成を決定した．また，そのうち漸化計算エ

ンジンについては，少数の積和演算器から成るクラス

タを多数搭載することで漸化計算部分を高速に処理で

きることが明らかとなり，今後のプロセッサ・アーキ

テクチャの仕様を決める上での有用な指針を得た．

今後は面積や消費電力といった制約条件をより詳細

に見積もった上で，制約条件の範囲内で最高の性能を

得ることができる初期積分計算エンジンの構成，漸化

計算エンジンのクラスタ数の決定などを行う．また，

そのほかのメモリ構成やホスト間との連携についても

詰めていき，2002 年度中の論理設計の完了を目標に

仕様決定を行っていく．
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図 5 活用する並列性の違いによる速度向上率比較
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図 6 クラスタ構成の違いによるの速度向上率比較
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