
  
  

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

 
 
 
 
 
 

⽣物物理学者や計算化学者が⽣命科学の研究を⾏う
際、今までは不可能だったことを可能にしてくれるの
が、NVIDIA® Tesla™ Bio Workbench です。NVIDIA 
Tesla GPU を活⽤し、ごく普通の PC を「コンピュテー
ショナル・ラボ」に変換して複雑な⽣命科学コードを
実⾏可能とし、新薬の発⾒や DNA 塩基配列の決定を従
来の 10 倍から 20 倍もの速度で実現できるのです。 

Tesla Bio Workbench を構成するのは、⽣命科学分
野の各種アプリケーション、そのようなアプリケーシ
ョンのダウンロード・サイト、さらにアプリケーショ
ンについての議論や結果のチェックなどが⾏えるコミ
ュニティ・サイト、そして、そのようなアプリケーシ
ョンを CPU のみで構成されたコンピュータの 1/10 と
いう低コストで実⾏できる GPU ベースのプラットフォ
ームです。 

今まではスーパーコンピューティング資源がなけれ
ば⾏えなかったほど複雑な分⼦シミュレーションが普
通のワークステーションで⾏えるようになれば、研究
のワークフローが最適化され、研究のペースが⼤幅に
上昇します。同じシミュレーションを GPU ベースのサ
ーバ・クラスタへとスケールアップすれば、スーパー
コンピュータでなければ不可能だった巨⼤な分⼦や系
のシミュレーションも可能になります。 

たとえば、以下のようなアプリケーションは GPU で
⾼速処理することができます。 
• 分⼦動⼒学・量⼦化学 

- AMBER、GROMACS、HOOMD、LAMMPS、
NAMD、TeraChem (量⼦化学)、VMD 

• バイオインフォマティクス 
- CUDA-BLASTP、CUDA-EC、CUDA-MEME、

CUDASW++ (Smith-Waterman)、
GPU-HMMER、MUMmerGPU 

詳しい情報は、http://www.nvidia.co.jp/object/ 
tesla_bio_workbench_jp.html をご覧ください。 

 
 
 
 
 

科学の新領域を拓く 

 
GPU ソリューション 
Tesla Bio Workbench のアプリケーションは、GPU ベ
ースのデスクトップ・パーソナル・スーパーコンピュ
ータあるいはデータセンター・ソリューションで実⾏
します。計算科学の進歩を加速できるように、⾰新的
な超並列 CUDA™ GPU コンピューティング・アーキテ
クチャをベースとしたソリューションであり、いずれ
も 、 す で に 購 ⼊ 可 能 な 状 況 と な っ て い ま す 。
www.nvidia.co.jp/tesla をご覧になると、以下の製品
について詳しく知ることができます。 
 
ワークステーション・ソリューション： 
 
 
 
 
 
 
 
Tesla パーソナル・スーパーコンピュータ 
机上でパーソナルなスーパーコンピューティングを実
現 
 
データセンター・ソリューション： 
 
 
 
 
 
 
 
TESLA GPU コンピューティング・クラスタ 
⼤規模設備を使⽤したコンピューティングに最適 



  
  
  
HOOMD AMBER 

CUDA 対応 GPU を使⽤すると、AMBER による明⽰
的溶媒や⾮明⽰的溶媒のシミュレーションを⾼速に⾏
うことができます。CUDA アーキテクチャをベースと
した Tesla GPU コンピューティング・ソリューション
と組み合わせると、クアッドコア CPU 1 個の場合に対
して処理速度が 10 倍以上にもなるのです。 

HOOMD-blue は、NVIDIA GPU の画期的な CUDA
アーキテクチャの活⽤を念頭に基礎から構築された汎
⽤の粒⼦⼒学パッケージです。さまざまな種類の⼒場
や積分機能を持っていますし、オブジェクト指向とな
っているため、必要に応じて⼒場や機能を追加するこ
とも簡単に⾏えます。 

下記のデータは、明⽰的溶媒 PME と⾮明⽰的溶媒 GB
のベンチマークです。詳細は、サンディエゴ・スーパ
ーコンピューティング・センターの協⼒で作成した
AMBER 11 NVIDIA ベンチマークのページに掲載され
ています。 

HOOMD-blue のページでは、詳しいベンチマークを
確 認 す る こ と が で き ま す 。 Tesla GPU 1 個 と
HOOMD-blue の組み合わせは、CPU コア 32 個を超え
る性能を発揮します。 
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
GROMACS 

GROMACS は、タンパク質、脂質、核酸など、結合
による相互作⽤が複雑な⽣化学的分⼦のシミュレーシ
ョン⽤として開発された分⼦動⼒学パッケージです。
現在、その GROMACS を CUDA へポーティングし、
GPU による⾼速化に対応したベータ版が提供されてい
ます。このベータ版では、Particle-Mesh-Ewald（PME）
法、⾮結合相互作⽤の任意形状、⾮明⽰的溶媒の⼀般
化ボルン（GB）法がサポートされています。 
CUDA バージョンの GROMACS は、現在、シングル
GPU のみのサポートで、その性能は以下のとおりです。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
LAMMPS 

LAMMPS は古くから使われている分⼦動⼒学パッケ
ージで、並列マシンと相性がよいという特徴がありま
す。CUDA バージョンの LAMMPS では、⼒の計算を
GPU に分担させてスピードアップをはかっています。 
以下に⽰すように、GPU を使⽤した LAMMPS は、スケ
ーリング性にも優れています。2 個の Tesla GPU と
GPU-LAMMPS の組み合わせは、CPU 24 個を超える性
能を発揮します。 
 
 

GPU ベースの分⼦動⼒学・量⼦化学アプリケーション

ナ
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⽇
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⽇

CPU コア 8 個 
Tesla C1060 
Tesla C2050 

DHFR NVE 
原⼦ 23,558 個 ヌクレオゾーム

原⼦ 25,095 個 1GB-1

CPU = クアッドコア Intel Xeon E5462×2 個、ifort 10.1、MKL 10.1、MPICHZ
GPU = Tesla C1060/Tesla C2050、Gfortran 4.1、nvcc v3.0

クアッドコア Inte 5462×2 個 l E
Tesla C1060 GPU 

溶媒和スペクトリン 
（原⼦ 3 万 7800 個）

スペクトリン・ダイマー
（原⼦ 7 万 5600 個）

データ提供：ストックホルム⽣体膜研究所
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速度 
3.5 倍 

速度 
5.2 倍 

速度 
22 倍

NaCl
（原⼦ 394 個）

Particle-Mesh-Ewald（PME）
法

Reaction-Field カットオフ法

タ
イ
ム
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秒 

LAMMPS＋86 CPU コア 32 個 
HOOMD-BLUE＋Tesla 10 シリーズ GPU 1 個
HOOMD-BLUE＋Tesla 10 シリーズ GPU 2 個

2 GPU

1 GPU 1 GPU 
32 CPU

コア

2 GPU 

32 CPU
コア

HOOMD＋GPU と LAMMPS＋32 CPU コアの⽐較 

データ提供： オークリッジ国⽴研究所、スコット・ハンプトン⽒および 
プラトゥル・Ｋ・アガルワル⽒ 

データ提供：ミシガン⼤学

ポリマー レナード・ジョーンズ液  体
（粒⼦ 6 万 4000 個） （粒⼦ 6 万 4000 個）

CPU クラスタと GPU クラスタにおける LAMMPS の性能⽐較

GPU 2 個 

CPU 24 個 

シ
ミ
ュ
レ
ー
シ
ョ
ン
時
間
︵
フ
ェ
ム
ト
秒
︶/

秒 

クワッドコア CPU の数あるいは Tesla GPU の数 
GPU 2 個 = CPU 24 個



  
  

  
GPU ベースの分⼦動⼒学・量⼦化学アプリケーション

NAMD VMD 
NAMD については、2007 年、イリノイ⼤学アーバ

ナ・シャンペーン校（UIUC）のチームが CUDA アクセ
ラレーション対応を実現しました。UIUC が⾏った
Tesla ベースの NCSA Lincoln クラスタにおけるスケー
リング実験では、クアッドコア CPU 16 個のクラスタ
を超える性能を Tesla GPU 4 個で得ることができまし
た。 

VMD は分⼦ビジュアライゼーションのプログラムで、
3D グラフィックスと組込スクリプトを⽤いて巨⼤な
⽣体分⼦系の表⽰やアニメーション、分析を⾏うこと
ができます。VMD では主要なカーネルとアプリケーシ
ョンの⼀部がNVIDIA GPUの超並列CUDAアーキテク
チャに対応しています。その結果、CPU のみのシステ
ムと⽐較して、NVIDIA CUDA GPU 搭載システムでは、
アプリケーションの実⾏速度が 20 倍から 100 倍にア
ップします。 

以下に⽰すように、Tesla GPU クラスタにおける
NAMD は、スケーリング性にも優れています。 

  
  

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
TeraChem 

TeraChem は、NVIDIA GPU の超並列 CUDA アーキ
テクチャの活⽤を念頭に基礎から構築された汎⽤の量
⼦化学ソフトウェア・パッケージで、密度汎関数（DFT）
法と Hartree-Fock（HF）法に対応しています。 

p スレッドを使った複数 GPU をサポートしているほ
か、MPI にも近⽇中に対応する予定です。Tesla GPU 4
個を搭載したワークステーションと TeraChem の組み
合わせは、クアッドコア CPU 256 個と GAMESS の組
み合わせを超える性能を発揮します。 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
 

CPU クラスタと GPU クラスタにおける NAMD の性能⽐較 VMD による分⼦軌道計算

10
3

格
⼦
点/
秒 

Ｓ
Ｔ
Ｍ
Ｖ
ス
テ
ッ
プ/

秒 

GPU 4 個 = CPU 16 個 
Intel Core2 Q660 (クワッド) 2.4GHz0 
Tesla C1060 GPU 

C60-b

クワッドコア CPU の数あるいは Tesla GPU の数 

データ提供：UIUC 理論・計算⽣化学グループ 

CPU＋GAMESS と⽐較した GPU＋TeraChem の速度 

50 倍 

11 倍 

7 倍 

8 倍 クアッドコア Intel 5520 CPU×2 個 
Tesla C1060 GPU×4 個 

データ提供：PetaChem 

(カーボン 60)

C60-ａ
(カーボン 60) Thr-b

(トレオニン 17)

Thr-ａ 
(トレオニン 17) 

データ提供：UIUC 理論・計算⽣物物理グループ



  
  

  
GPU ベースのバイオインフォマティクス・アプリケーション

CUDA-BLASTP CUDA-MEME 
CUDA-BLASTP は、タンパク質配列データベースの

スキャンを⾏う NCBI BLAST を、NVIDIA Tesla GPU
の超並列 CUDA アーキテクチャによってスピードアッ
プするアプリケーションです。FASTA フォーマットの
データベースを CUDA-BLASTP で読み取れる形式のフ
ァイルに変換するユーティリティも⽤意されています。 

CUDA-MEME は、MEME（バージョン 3.5.4）をベー
スとしたモチーフ発⾒ソフトウェアで、NVIDIA Tesla 
GPU の超並列 CUDA アーキテクチャによって⾼速に処
理を⾏うことができます。MEMEでは、OOPSとZOOPS
をサポートしています。 

Tesla C1060 GPU 1 個と CUDA-MEME との組み合
わせは、x86 CPU 1 個と MEME の組み合わせと⽐較し
て処理速度が 23 倍にもなります。つまり、CPU では
時間単位の時間がかかる処理も、GPU を活⽤すると分
単位で終了するわけです。以下の図は、OOPS（One 
Occurrence Per Sequence）モデルで 4 種類のデー
タ・セットを処理した場合の結果です。 

Tesla C1060 GPU 2 個を搭載したワークステーショ
ンと CUDA-BLASTP を組み合わせると、Intel i7-920 
CPU 1 個で NCBI BLAST (2.2.22)を実⾏する場合に⽐
べて速度が 10 倍にもなります。つまり、CPU では分
単位の時間がかかる処理が、GPU を活⽤すると秒単位
となるわけです。 
  
 
 
 
 
 
 
 
 
CUDA-EC 

CUDA-EC は、⾼速動作のショート・リード⽤並列シ
ー ケ ン ス ・ エ ラ ー 訂 正 ツ ー ル で す 。 HTSR
（High-Throughput Short-Read）データにおけるシ
ーケンシング・エラーを修正するとともに NVIDIA 
Tesla GPU の超並列 CUDA アーキテクチャを活⽤し、
HTSR 処理速度を⼤幅に⾼めてくれます。DNA フラグ
メントアセンブリ・ツールは前処理としてエラー訂正
を⾏うものが多く、最近のハイスループット DNA シー
ケンサーではエラー訂正が重要な役割を果たします。 

Tesla C1060 GPU 1 個と CUDA-EC の組み合わせは、
x86 CPU 1 個と Euler-SR の組み合わせと⽐較して処
理速度が 20 倍にもなります。つまり、CPU では分単
位の時間がかかる処理も、GPU なら秒単位で終了する
わけです。5 種類のゲノムについて処理速度を⽐較した
下図で、A1、A2、A3 などは誤り率が 1%、2%、3%
の場合を⽰します。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
CUDASW++（Smith-Waterman） 

CUDASW++は、タンパク質データベースについて
Smith-Waterman検索を⾏うバイオインフォマティク
ス・ソフトウェアで、NVIDIA Tesla GPU の超並列
CUDA アーキテクチャを活⽤して、NCBI BLAST の 10
倍から 50 倍という⾼速でシーケンス検索を⾏うこと
ができます。CUDASW++は、59K までのクエリ⻑に
対応しています。 

CUDASW++は複数の Tesla GPU が利⽤可能で、
NCBI BLAST に対して 10 倍から 50 倍のスピードアッ
プが⾏えます。5000 を超えるクエリ⻑で最⼤ 30 
GCUPS（Giga Cells Updates per Second）が得られ
るのです。BLAST はヒューリスティックなアルゴリズ
ムであるのに対し、CUDASW++は Smith-Waterman
アルゴリズムによってローカルアライメントの最適化
を図っています。 
 
 
 
 
 
 
 
 

CUDA-BLASTP と NCBI BLASTP の速度⽐較 

57 分 4 時間 
CUDA-MEME と MEME の速度⽐較 

22 分

15 分

相
対
速
度 NCBI BLASTP、1 スレッド、Intel i7-920 CPU

NCBI BLASTP、4 スレッド、Intel i7-920 CPU
CUDA BLASTP、Tesla C1060 GPU 1 個

相
対
速
度 

 
CUDA BLASTP、Tesla C1060 GPU 2 個 

AMD Opteron 2.2GHz
Tesla C1060 GPU

データ提供：ナンヤン⼯科⼤学（シ ール）ンガポ
クエリ⻑ 

21 時間 3.5 ⽇ 5 時間 5 時間

CUDA-BLASTP と NCBI BLASTP の速度⽐較 

データ提供：ナンヤン⼯科⼤学（シンガポール） 
リード⻑ = 35  誤り率は 1%、2%、3% 

相
対
速
度 

ショウジョウバエ HS_200 
4 シーケンス HS_100

100 シーケンス
200 シーケンス HS_400 

4 シ ケンス ー
データ提供：ナンヤン⼯科⼤学（シンガポール） 

CUDASW++と NCBI BLAST の⽐較 

2 GPU：BLOSUM45 

1 GPU：BLOSUM45 
BLAST＋CPU：
BLOSUM62 

BLAST＋CPU：
BLOSUM50 

クエリ⻑

データ提供：ナンヤン⼯科⼤学（シンガポール） 



  
  
GPU-HMMER MUMmerGPU 

GPU-HMMER は、プロファイル HMM を使ってタン
パク質シーケンスのアライメントを⾏うバイオインフ
ォマティクス・ソフトウェアで、NVIDIA Tesla GPU
の超並列 CUDA アーキテクチャによって⾼速に処理を
⾏うことができます。GPU-HMMER は、HMMER（2.0）
に対して処理速度が 60 倍から 100 倍にも達します。 

MUMmerGPU は GPU によってシーケンス・アライ
メントをハイスループットで⾏うバイオインフォマテ
ィクス・ソフトウェアです。ひとつのレファレンス・
シーケンスに対して複数のクエリシーケンスをアライ
メントする処理を、NVIDIA Tesla GPU の超並列 CUDA
アーキテクチャによって⾼速で⾏うことができます。 

GPU-HMMER では GPU を使って HMM 検索ツールを
スピードアップし、60 倍から 100 倍ものスピードアッ
プを実現します。1 台のワークステーションに複数の
Tesla GPU が搭載されていればすべての GPU を活⽤可
能で、CPU では時間単位の時間がかかる処理を分単位
まで短縮することができます。 

MUMmerGPU（バージョン 2.0）では、CPU と
MUMmer の組み合わせに対して 3 倍から 4 倍のスピー
ドアップが実現できます。下図は MUMmerGPU バージ
ョン 1.0 のデータであり、近⽇中にバージョン 2.0 の
データにアップデートします。 
 

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

時間（分） 
データ提供：メリーランド⼤学

相
対
速
度 

状態の数（HMM サイズ） 

Opteron 2376 2.3GHz 

データ提供：スケーラブル・インフォマティクスとバッファロー⼤学 

Tesla C1060 GPU 2 個
Tesla C1060 GPU 1 個 

 
Tesla C1060 GPU 3 個 

GPU 3 個 
GPU 2 個 

CPU 1 個 
GPU 1 個 

MUMmerGPU と MUMmer の⽐較
HMMER：処理速度が 60 倍〜100 倍 

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 
 
 
 
 
 
 
 NVIDIA Tesla Bio Workbench の詳細については、

http://www.nvidia.co.jp/object/tesla_bio_workbench_jp.html
をご覧ください。 
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