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GPU(Graphic Processing Unit)はパソコン搭載の画像処理専用素子で
ある。GPU は画面上の各画素を一斉に処理する計算を CPU よりもはる
かに高速に実行できる。しかも近年性能が急速に向上している[1]（図参
照）。この高度な並列演算機能を科学計算に活用しようというアイデア

が GPGPU(General-Purpose computation on GPUs)で あ る [2]。
GPGPU は、流体力学、線形計算などに応用され始めているが、我々は
分子動力学法 (MD)と境界要素法 (BEM)への応用に成功した。MD と

BEM を加速するハードウェアとしては従来 MD-GRAPE[3,4]が知られ
ている。MD-GRAPE と GPU を比較するとチップ当たりの計算速度お
よび計算精度でほぼ同等であり、GPU ではプログラム可能なため複雑な
相互作用やグリーン関数も計算できる点、および低価格で入手可能な点

が優れていることが分かった（表参照）。本講演ではその詳細を紹介す

る。 
 

 
表：チップ当たりの性能  

 
図：GPU と CPU の性能比較[1] 
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