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課題名（タイトル）： 

大規模並列化に適した MD プログラム開発 
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理研での所属研究室名： 
１社会知創成事業 次世代計算科学研究開発プログラム  
次世代生命体統合シミュレーション研究推進グループ 生命体基盤ソフトウェア開発・高度化チーム 
２神戸研究所 HPCI 計算生命科学推進プログラム 高度化推進グループ 
３筑波大学 計算科学研究センター 
４社会知創成事業 イノベーション推進センター 産業界との融合的連携研究プログラム  
界面ナノ構造研究チーム 
５神戸研究所 生命システム研究センター 生命モデリングコア  計算分子設計研究グループ 
６株式会社 爆発研究所 
７株式会社 計算力学研究センター 
８株式会社 情報数理研究所 

 
 

１． 本課題の研究の背景、目的、関係するプロジェク

トとの関係 

次世代生命体統合シミュレーションソフトウェ

アの研究開発では生命科学で「京」を活用するた

めのソフトウェア開発を行なっている。その一つ

である大規模並列化に適した MD プログラムの開

発において、アルゴリズムの改良・検証、性能比

較のために RICC を使用した。 

２． 具体的な利用内容、計算方法 

全原子古典分子動力学計算を空間分割で並列実

行する。 

３． 結果 

RICC と「京」で最適化による数値誤差の範囲で

計算結果がなかった。 

記述次第で「京」の実効効率が高い場合があった。 

４． まとめ 

「京」で大規模並列化に適した MD プログラムソ

の開発に重大な問題はない。 

５． 今後の計画・展望 

より大規模での実証を進める。 
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