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グラフィックカードを用いた
水表面張力の高速分子動力学シミュレーション

坂 牧 隆 司†1 成 見 哲†1 泰 岡 顕 治†2

古典分子動力学シミュレーションは界面現象を定量的に観察できる手法である．し
かし高い精度の界面系の分子動力学シミュレーションに膨大な計算を必要とする．本
研究では，まず高速な分子動力学シミュレーションを行うために，近年発達の著しい
グラフィックカードを用いた計算環境を構築した．テスト計算の結果，グラフィック
カードを用いて単精度で力の結果を行っても計算精度に問題がなかった．また通常の
PC に比べて，O [N2] のアルゴリズムどうしで約 70 倍，O [N log N ] の高速なアル
ゴリズムどうしで 13.4 倍の高速化が確認できた．本計算環境を用い水気液界面の計
算を大規模な系で行い，精度の高い界面張力の値を得た．結果，SPC/E モデルは実
験値よりも 10 mN/m 程度低い値を示すことが確認された．

Fast Molecular Dynamics Simulation of Water
Surface Tension Using Graphic Processing Unit

Ryuji Sakamaki,†1 Tetsu Narumi†1

and Kenji Yasuoka†2

Classical Molecular Dynamics (MD) simulation is a powerful method to inves-
tigate interfacial phenomena. However, huge amount of computation is required
to perform precise simulation on the interface. In this paper, we used a Graphic
Processing Unit (GPU), for accelerating MD simulations. The single precision
calculation of forces with the GPU showed sufficient accuracy. The acceleration
ratio between a PC and our GPU code is about 70 with O [N2] algorithm and
13.4 with O [N log N ] algorithm. We performed large scale simulation of water
interface with GPUs, and got with high accuracy its interfacial tension, which
is about 10 mN/m lower than experimental result.

1. は じ め に

1.1 界面の分子動力学シミュレーション

物理化学の分野において，物質の構造を予測することは大きな目標である．たとえば気体

の物性は分子間の相互作用がきわめて小さいため，理想気体のように簡単に扱うことがで

きる．また固体は分子間で強い相関があるが，周期的な構造を持っている点が理論構築の足

がかりとなり，様々な物性の予測を可能にしている．だが液体は，分子間に強い相互作用が

あるうえに構造が時々刻々変化しているので，分子論的立場から定量的に考察することが困

難である．このため液体のような凝集系の理論構築にあたってコンピュータシミュレーショ

ンは非常に有効な手段となってきた．特に古典分子動力学シミュレーション（以下，MD）

は，第一原理的な方法よりもはるかに大きな計算領域を扱うことができるため，分子が多数

集合したときの性質を議論するのに向いている．

凝集系の中でも気液1)・固液2) などの界面現象は，特に厳密な理論的考察や実験的観察が

難しい．これらの界面現象は吸着・脱着3),4) や核生成1),5)，濡れ6),7) などの現象の基礎と

なっている．だが界面現象は，分子スケールのミクロな構造に大きく依存しているなどの理

由により，解析が困難になっている．

たとえば，低温高圧下のメタン–水界面では急速にクラスレート水和物の結晶が成長する

ことが知られているが8)，クラスレート水和物の生成現象には界面のマクロな性質と個々の

分子の振舞いの両方が深く関わっており，様々な実験的事実を検証することがきわめて困難

である．しかし最近の研究ではメタン–水界面のMDにより，界面におけるモル分率の変化

や分子の配向の様子などが明らかにされた9)．このように，実験では危険がともなう高圧な

状態も計算上のパラメーターを変化させるだけで解析できるため，実験を専門とする研究者

もMDに注目を集めている．

だが界面系のMDは非常に計算量が多いことが問題で，そのため十分な解析がなかなか

行われていないのも現状である．計算量が多くなる原因は，系が平衡状態に達するまでに

長いシミュレーション時間が必要で，かつバルクの領域を各相ごとに十分に確保するために

大きい計算領域が必要となる点にある10)．また，高精度で負荷の大きい計算条件を用いな

†1 慶應義塾大学大学院理工学研究科
Graduate School of Science and Technology, Keio University

†2 慶應義塾大学理工学部
Faculty of Science and Technology, Keio University

89 c© 2009 Information Processing Society of Japan



90 グラフィックカードを用いた水表面張力の高速分子動力学シミュレーション

かった場合，界面における物理量の計算結果が大きく異なるという報告もある11)．よって，

界面系のMDには高速なシミュレーション環境が必要不可欠である．

1.2 シミュレーションの高速化

MDに限らず重力多体問題や連続体の粒子ベースの解法（SPH，渦糸法，境界要素法など）

などの粒子多体問題は，粒子ペアごとに発生する計算が全体の計算時間の大半を占めてい

る．しかしこの種の計算は並列化することが可能で，さらにスレッドごとに共有できる情報

があるため，低速なメモリと多数のパイプラインを持つ専用設計のハードウエアを用いると

効果的に高速化できることが示されている12),13)．MDの分野ではこれまでにMDGRAPE

シリーズや MDEngine などのアクセラレータが開発されてきた14)–19)．これらはコスト・

設置面積・電力的に優れたシミュレーション環境を提供し，シミュレーション可能な時空間

スケールを拡大することで様々な新しい物理現象を解明してきた．

一方で専用計算機は開発コストの高さから単価が高額になってしまい，広く用いられてい

ないのが現状である．専用計算機が台頭してきた初期のころはそれこそ非常に低価格で汎用

的な計算機よりも十分に速いものが開発できた．しかし，次第にプロセッサの微細・高集積

化技術が発達するにつれてプロセッサの開発そのものが複雑になり，高速なプロセッサの開

発に多大なコストを必要とするように変化してきた．そのため，市場規模が大きい汎用的な

プロセッサは急速に発展し，反対に専用計算機は開発そのものが困難になってきた．

しかし現状では，汎用的なプロセッサと専用計算機で同じ粒子多体シミュレーションを

行った場合，設置面積や消費電力的に汎用的なプロセッサを用いた方が劣っているため20)，

シミュレーションに向いたアーキテクチャを持つ計算機もいまだに不可欠である．そこで現

在，これらの大規模物理シミュレーション分野において必要とされているハードウエアは，

以下の 2点を備えたものであるといえる．

( 1 ) 市場規模が大きく開発が頻繁に行える．

( 2 ) プロセッサ内に多数のパイプラインを有し，効果的に物理シミュレーションを高速化

できる．

本研究ではそのような可能性を秘めたハードウエアとしてグラフィックカードを選択した．

グラフィックカード（Graphic Processing Unit，以下 GPU）は，コンピュータの中でグ

ラフィックス処理を専門に担当するハードウエアとして開発されてきたものである．この

GPUは最近の一般的なパソコンにはほとんど搭載されているため，専用計算機と比べて圧

倒的に大きな市場規模を持っており，頻繁にアップデートを繰り返している．また近年のコ

ンピュータでは，ゲームや OSなどにおいて膨大な計算量を必要とするグラフィック処理が

求められており，それにともなって GPUもパイプライン数の増加という形でこれに対応し

てきた．最近ではこれらのパイプラインにおいてグラフィックス処理以外の汎用的な計算を

するための開発環境も整い出し，まさに上にあげた今後求められるハードウエアの条件を満

たしているといえる．

特に GPUには，以下のような特徴があるだろう．

( 1 ) 1枚あたりで理論ピーク値で数百GFlopsから TFlopsの高速な性能を実現している．

( 2 ) 1枚あたり数万円で入手でき，他の専用・準専用計算機に比べて安価である．

そのため少しずつではあるが，GPUを物理シミュレーションに応用する研究が最近登場

してきた21),22)．これらには，重力多体問題に関するものが数例と23),24)，MDに関するも

のなどがある25)．

しかし，このようにGPUを用いてMDを高速化した例はあるものの，計算精度の評価な

どをきちんと行い示した例はない．これまでに専用計算機などにおいて苦労した点は，実際

にMDシミュレーションにおいて十分な精度を保ちつつ高速化する，という点であり，実

用化に向けてここを避けて通るのは難しいだろう．また，それらの過去の研究で GPUを用

いた高速計算の使用例として取り上げたられた結果は，他の研究例と比較できるようなもの

ではなく，実際に GPUがMDシミュレーションにおいて本当に使えるものなのか，いま

だに疑問を残したままである．

1.3 本研究の目的

本研究ではまず，GPUを用いてMDの高速化を行うことを目的とした．そしてこれまで

議論されてこなかった計算精度の評価を行い，GPUを用いたMD計算が示す結果の妥当性

について検討を行った．また，本研究では実際に GPUを用いて水気液界面のMDを実行

し，他の水気液界面のMDに関する論文との比較による計算結果の検証および，それらの

論文よりも大きな時空間スケール・幅広い温度圧力条件における計算結果の提示とその考察

を行った．

2. 方 法

2.1 古典分子動力学シミュレーションの方法

古典分子動力学シミュレーションは，ニュートンの運動方程式を数値積分し実在する物質

の様々な性質を観察する手法である．分子間に働く相互作用は，経験的・平均的な分子間の

相互作用を表現する有効ポテンシャル関数 Uinter を用いて計算している．

Uinter = UvdW + Uelec (1)
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Uinter は，van der Waals力に相当する部分（UvdW）と極性分子間に働く強い静電相互作

用に相当する部分（Uelec）に分けて計算される．

UvdW =
1

2

∑
i,j

4εij

[(
σij

rij

)12

−
(

σij

rij

)6
]

(2)

Uelec =
1

2

∑
i,j

QiQj

rij
(3)

Uelec の係数 1/4πε0 は省略してある．Lennard-Jones（以下，LJ）パラメータ σi，εi は

Lorentz-Berthelot則 εij =
√

εiεj , σij = (σi + σj)/2によって結合される．一方，運動方程

式の数値積分には速度ベルレ法などが用いられ，適切な条件で解いた場合には系のハミルト

ニアン H =
∑

p2
i /2mi + U が保存することが分かっている．また，境界条件は限られた

ケースを除き主に 3次元周期境界条件が用いられる．

2.2 相互作用ポテンシャルの計算方法

有効ポテンシャル（二体ポテンシャル）の計算量はMDの計算時間全体の大半（> 99%）

を占めるため，様々な計算方法が考案されている．また専用ハードウエアによる高速化もこ

の部分に的を絞ったものが多い26)．これは本研究における GPUを用いた高速化でも同様

である．

二体ポテンシャルの計算アルゴリズムの中で，最も単純かつ基礎的なものがカットオフ法

である．二体ポテンシャル uij は通常 rij → ∞で uij → 0となるため，rij がある有限の

距離 rc を超えた場合に uij ≈ 0とする近似計算法をカットオフ法，rc をカットオフ半径と

呼ぶ．

カットオフ法における粒子間距離 rij の計算は，O [N2]の計算量となる（N は粒子数）．

そのため大きな計算領域ではO [N ]の Cell Index法などが用いられる．Cell Index法では，

計算領域を等しい大きさの直方体セルに分割する処理を行う．まず全粒子間の距離を探索す

る前に，あらかじめ各粒子がどのセルの中に入るかを計算する．そして二体ポテンシャルを

計算する際には，近傍のセル間で互いに粒子を参照し合い，そこでカットオフ法と同様の計

算を行う．

LJポテンシャルは 0への収束が早いためカットオフ・Cell Index法がよく用いられるが，

式 (3)で表される Coulombポテンシャルは収束が遅いために，Ewald法などの特殊な方法

が使われる．Ewald法は周期境界条件下で無限遠からのポテンシャルの寄与を高精度で計

算する方法である．Ewald法ではまず，0への収束が早い補誤差関数 erfc(r)(= 1− erf(r))

を用いて Coulombポテンシャルを近距離成分と遠距離成分に分解する．そして近距離成分

U real はカットオフ法と同様の手順で，遠距離成分 Uwave はフーリエ変換したうえで高周波

成分をカットして計算する．

Uelec = erfc(r)Uelec︸ ︷︷ ︸
Ureal

+ erf(r)Uelec︸ ︷︷ ︸
Uwave

(4)

Ureal =
1

2

∑
i,j

QiQj
erfc(αrij)

rij
(5)

Uwave =
1

2πV

m<mc∑
m�=0

exp(−π2m2/α2)

m2
|S(m)|2

︸ ︷︷ ︸
Urecip

− 1

2

N∑
i=1

Q2
i

erf(αr)

r

∣∣∣∣
r=0

(6)

αは Ureal，Uwave の比率を変化させるパラメータで，カットオフ半径付近において Ureal が

十分 0に収束するように選択される．m，m，mc はそれぞれ逆格子ベクトルとその絶対値

およびカットオフ半径，V は計算領域の体積である．また S(m)は Structure factorと呼

ばれ以下の形で表される（ι =
√−1）．

S(m) =

N∑
i

Qi exp(2πιm · ri) (7)

オリジナルの Ewald法は計算量が O [N3/2]となり特に波数空間の項（Urecip）が計算の

ホットスポットとなる．そこで，波数空間の計算に高速フーリエ変換（FFT）に応用させ

た方法が Particle Mesh Ewald（PME）法である27)．PME 法は FFT を用いるために原

理的には計算量が O [N log N ]となり，大規模系のMDでは広く用いられている．PME法

ではまず計算空間を等間隔に分割したメッシュ上に粒子が持つ電荷を外挿し，メッシュ上で

求めたポテンシャルエネルギーを粒子に内挿する，という方法をとる．この内挿・外挿に

B-Spline曲線

Mn(u) =
1

(n − 1)!

n∑
j=0

(−1)j n!

j!(n − j)!

max(u − j, 0)n−1 (8)
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を用いた場合，式 (6)の（Urecip）は以下のように書き換えられる28)．

U ′
recip =

1

2

∑
m�=0

′
Q(m)(F(θ′) � Q)(m) (9)

θ′(m) =
1

πV

exp(−π2m2/α2)

m2

|b1(m1)|2 |b2(m2)|2 |b3(m3)|2 (10)

bβ(mβ) =

exp

(
2πι(n − 1)mβ

Kβ

)
n−2∑
j=0

Mn(j + 1) exp

(
2πιmβj

Kβ

) (11)

(β = 1, 2, 3)

K1，K2，K3 は各方向のメッシュ分割数，m1，m2，m3 はm の各成分，
∑
m�=0

′
は m = 0

を除くすべてのm に対する和を表す．また nは B-Spline曲線の補間次数，F(A)は行列

Aのフーリエ変換，(A � B)は行列 A，B の畳み込み，Q(m)は (m1, m2, m3)番目のメッ

シュに割り振られた電荷の値を表す．計算の手順としては，まずあらかじめ F(θ′)を計算し

ておく必要がある．次に Q(m)を求め FFTした後，F(θ′)を乗じて逆 FFTし，Q(m)を

掛けてメッシュ上のポテンシャルエネルギーを得る．そして最後に各粒子のポテンシャルエ

ネルギーおよび力を，メッシュからの内挿により計算する．

2.3 グラフィックカードを用いた高速化方法

本研究では NVIDIA 社の GPU である GeForce8800 GTX および GeForce8800GT を

用いてMDの高速化を行った29)．開発言語には CUDAを使用した29)．各 GPUのスペッ

クを表 1 に，また例として 8800GTXのハードウエア構成を図 1 に示してある．これらの

GPUは SIMD Block単位で複数の Processorsが高速な Shared memoryを共有しており，

このようなアーキテクチャは二体ポテンシャルの並列計算に都合が良い．また，グラフィッ

ク用途ではビットマップデータを格納するための Texture cacheは，あらかじめ用意した配

列の要素間を一次補間して値を返す関数テーブルとして使用でき，補誤差関数や指数関数な

どを含む負荷の大きい関数を，直接計算するよりも高速に見積もることができる．

二体ポテンシャルの計算は，実空間（LJポテンシャルおよび Ewald法近距離成分）と波

数空間に分けて実行される．本研究では CUDAを用いて実空間の計算を以下のようにGPU

で並列化した．

表 1 使用した GPU のスペック29)

Table 1 Specifications of each GPUs 29).

number of processors ideal peak

processors clock, GHz performance,

GFlops

8800GTX 128 1.35 518.0

8800GT 112 1.50 504.0

図 1 GeForce8800GTX のハードウエア構成29)

Fig. 1 Architectures of GeForce8800GTX 29).

( 1 ) 粒子数分のスレッドを立て，各スレッドはそれぞれ異なる粒子の座標，相互作用パラ

メータの情報を保持する（参照側の i粒子と呼ぶ）．

( 2 ) Shared memoryに数百粒子程度の座標，相互作用パラメータを読み込む（被参照側

の j 粒子と呼ぶ）．

( 3 ) 各スレッド（i粒子）は Shared memoryから他の粒子（j 粒子）の情報をいっせい

に読み出し，そこで二体ポテンシャル uij を計算する．

( 4 ) 最終的に各スレッドから Ui =

N∑
j

uij を得るのが目的なので，各スレッドは計算し

た uij を足し込んでいく．

( 5 ) すべての二体ポテンシャルを計算するまで手順 ( 2 )～( 4 )を繰り返す．

ここでは Ui の計算方法しか示さなかったが，力 F i = −∂Ui/∂ri や圧力テンソルのビリ
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アル項Wi = F i · ri も同様の手順で計算される．

波数空間の計算には PME 法を用いた．PME 法は実空間の計算のように単純ではなく，

粒子–メッシュ間の補間，畳み込み，FFT などの様々な処理が必要になる．本研究ではこ

のうち FFTのみを GPUで実行し，他の処理は通常どおり CPUで実行した．GPUでの

FFTの実行には，CUFFTライブラリを使用した29)．

2.4 界面張力の計算方法

本研究では界面系のMDにおいて界面張力の算出を行った．界面張力はMDから計算さ

れる圧力テンソル Pαβ(α, β = x, y, z)と次のように結び付けられる．

γ =
{

Pzz − Pxx + Pyy

2

}
Lz

2
(12)

V Pαβ =

〈
N∑

i=1

pi,αpi,β

2mi

〉
+

〈
N∑

i=1

N∑
j>i

rij,αFij,β

〉

ここでは z 方向が界面に垂直であるとし，Lz は z 方向の計算領域幅である．

本研究では水（SPC/Eモデル）の気液界面における界面張力の計算を行い，過去の研究

と比較した．運動の時間発展には等温剛体シンプレクティック差分法30) を採用し，相互作用

の計算には GPUを用いた．時間刻みは 2 fsとし，水分子を 10,000個含むバルク系を立方

体三次元周期境界，275K，1g/cm3 で 50 ps計算した後，z方向に 4倍の長さの空き領域を

挿入することで気液界面系を作成した．その後 1 ns平衡化計算し，2 nsの間 100ステップ

ごとに物理量の平均をとった．実空間のカットオフ半径は 9.8Å，Ewald法の収束パラメー

タは α = 0.31Å
−1
とし．PME 法の補間次数は 4 次，メッシュ数は 64 × 64 × 256 とし

た．図 2 には本研究で計算した系のスナップショットを載せてある．また界面張力の計算で

は，式 (12)で得られた γ に以下の式で表される LJポテンシャルのカットオフ補正項を加

えた10)．

図 2 計算した水気液界面のスナップショット
Fig. 2 Snapshot of simulated water surface.

γcor = 12πεσ6(ρL − ρV)2∫ 1

0

ds

∫ ∞

rc

drcoth
(

rs

d

)
3s3 − s

r3
(13)

dは 10–90厚さ tを用いて t = 2.1972dと表される界面の厚さ，ρL，ρV はそれぞれ液相・

気相の数密度である．

3. 結 果

3.1 グラフィックカードを用いた高速化方法

まず，Intel Core2 Quad Q6600 31)（2.4GHz）を搭載したホストコンピュータ（CPUは

1コアのみ使用）に GeForce8800GTXを接続し，LJポテンシャルのみが働く系のMDを

実行した．そして最初にシミュレーションの妥当性となるハミルトニアンの保存の様子を調

べた．図 3 は，二体ポテンシャルを CPUで倍精度（四角）および単精度実数（白丸）で

計算した場合と GPU で（単精度実数で）計算した場合（黒丸）のハミルトニアンの揺ら

ぎの大きさを示している．CPUで単精度実数で二体ポテンシャルを計算することは，MD

の汎用ソフトウエアでも高速化のためにしばしば使われている技法である．今回の計算で

は GPUにおいて実行してもハミルトニアンは保存し，時間刻みを小さくしたときの挙動は

CPUで単精度実数を用いた場合とほぼ同じであった．通常用いられる時間刻みは 1 fs程度

であり，以上のことから GPUを用いて二体ポテンシャルを計算しても実用上問題がないこ

図 3 時間刻みとハミルトニアンの揺らぎの関係
Fig. 3 Time step size dependency of Hamiltonian fluctuations.
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図 4 SPC/E 水分子の計算速度の比較
Fig. 4 Comparison of computational speeds for SPC/E water molecules.

とが分かった．

次に SPC/E水分子のMDを実行し計算速度を評価した．図 4 は粒子数にともなう計算

時間の変化を表し，実空間は計算量が O [N2] となるカットオフ法，波数空間は PME 法

により計算している．そして分子数 16,384 のときに Texture Unit を使わずに約 32.1 倍，

Texture Unitを使用して約 69.8倍高速化した．しかし粒子数の少ない場合には 10倍程度

の高速化にとどまり，スレッド数が少ないときに並列化効率が低下することが確認された．

これは，GPUコンピューティングにおいてよりスレッド数を消費するアプリケーションほ

ど高速化が期待できることを意味する．

次に，カットオフ法よりも高速なアルゴリズムである Cell Index 法を用いて，水分子

32,768個の系を計算した．波数空間は PME法を用いた．全体としてはGPUを用いること

で 13.4倍高速化した．表 2 は実空間および波数空間の計算時間が全体の中でそれぞれどれ

だけ占めているかを詳細に示している．GPUを用いない通常の計算であれば，一般には実

空間の計算量が全体の大半を占めている．だが GPUを用いるとホットスポットが逆転し，

波数空間の計算量が全体の半分を上回った．よって，今後さらなる計算時間の短縮を行うた

めには，波数空間のさらなる最適化が必要となることが分かった．

また，実空間の計算に着目し計算速度の変化の様子をより詳細に調べた．カットオフ法の

場合は，全粒子間距離の探索をN2 回行い，カットオフ半径内のペアについてのみ相互作用

の計算を行う．理論的には粒子数が多くなれば，全体のペア数に対して相互作用計算を行う

ペア数が小さくなるので，カットオフ法の計算時間は距離の探索だけを行った時間に漸近す

表 2 Cell Index 法および PME 法を用いた 32,768 水分子の計算時間の内訳，sec./step

Table 2 Breakdown of computational time for 32,768 water molecules using Cell Index method,

and PME method, sec./step.

Real Reciprocal Other Total

Space Space

without GPU 13.23 1.53 0.20 14.96

with GPU 0.39 0.53 0.20 1.12

図 5 実空間計算アルゴリズムの計算速度の検証
Fig. 5 Verifications of computational algorithms for real space.

る．図 5 には，全粒子間の相互作用計算を行った場合（白四角），カットオフ半径内に粒子

間で相互作用計算を行った場合（白三角），距離の探索のみ行った場合（白丸）の計算時間

が示されている．ここでカットオフ半径は 10Å，数密度は 0.035Å
−3
である．カットオフ法

の計算（白三角）は 7,000～8,000粒子以上で距離のみを計算したケースの速度（白丸）に

近づいているが，距離の探索コストが O [N2]に比例しているために大規模系（数万粒子以

上）では O [N ]の Cell Index法などの使用が望まれる．

Cell Index法についても検証を行った．CUDAを用いて計算を行う場合は，全スレッド

数がある数（1つの SIMD Blockが同時に並列処理するスレッド数）の整数倍になってい

る必要があるため，粒子数も擬似的にそれらの整数倍に揃えなければならない．図 5 では

また，GPUを用いた Cell Index法において，それらが原因となるロスがある場合とない場
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図 6 SPC/E 水分子の界面張力
Fig. 6 Interfacial tensions of SPC/E water molecules.

合を比較している．図 5 には，実際に相互作用計算を行った場合（黒三角），i粒子に無駄

がないと想定した場合（黒丸）の計算時間が示されている．セルは 1辺の長さが 10Åを下

回らずにできるだけたくさん分割できるように配置された．ここで，Cell Index 法の効率

が i粒子を擬似的に増やすことで約 3倍低下し，実・波数空間の合計時間が実空間の計算時

間の倍程度であるとすると，カットオフ法よりも Cell Index 法で高速化効率が 5，6 倍程

度低下していることの説明がつく．つまり，Cell Index法の実装で高速化効率が低下してい

る原因は，余分な i粒子を計算している点であることが分かった．しかしこの弱点は，効率

を出すためには大量の（数万以上～）スレッドが必要となる現在の GPUの仕様からくる．

そのため，今後物理シミュレーションの高速化における GPUの利用が拡大するためには，

この部分を改善する必要があるだろう．

3.2 水界面張力の計算

ここでは同じ SPC/Eモデルを用いた水気液界面MDの過去の計算結果10),11) と実験値

から求められた IAPWSの経験式32) および本研究の計算結果を比較した．図 6 はそれぞれ

の界面張力を示している．それぞれの計算条件は表 3 に示してあり，本研究のシミュレー

ションはより大きい領域で行われ，さらに波数空間も十分高い解像度で計算していることが

表 3 界面張力を計算した過去の研究との計算条件の比較10),11)

Table 3 Comparisons of computational conditions 10),11).

Number of Number of

reciprocal vectors molecules

Alejandre, et al. 10) ≈ 5 × 5 × 20 (Ewald) 1,000

Chen, et al. 11) ≈ 16 × 16 × 83 (PME) 512

this work ≈ 64 × 64 × 256 (PME) 10,000

分かる．

本研究の結果は分子間相互作用の計算に GPU を使用しており，実空間はカットオフ

法，波数空間は PME 法を用いた．1 温度条件での MD シミュレーションに対し 1GPU

（GeForce8800GT）を使用し，計算が終了するまでそれぞれ約 1週間かかった．

図 6 より，実験値から約 10mN/m低い値が SPC/Eモデルの精度の高い界面張力の値で

あることがうかがえる．ここで提示されたデータを用いると，たとえばMDから求めた界

面の高次の物理量（気泡核生成速度など）を，界面張力をパラメーターとして含む理論式

（古典核生成理論など）と厳密に対比させることが可能になる．1)ハードウエアアクセラレー

タを用いずにこのような計算を行うのは現実的に不可能であるため，今後はさらに多くの温

度条件，異なるポテンシャルモデルに対して，Cell Index法などの高速なアルゴリズムを用

いて界面張力の計算を行っていく予定である．

4. 結 論

GPUを用いて高速なMDの計算機環境を構築し，それが計算精度・計算速度ともに実用

的であることを示すことができた．そして水気液界面のMDを過去の計算例よりも大規模

な系で精密に行い，今回計算した SPC/Eポテンシャルモデルに関して高精度な界面張力の

値を算出することができた．今後は，複数の GPUを用いた大規模計算に応用していく予定

である．
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