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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 

 本課題は「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」プロジェクト、分子ス

ケール研究開発チームに参画中の、全電子計算に

基づくタンパク質反応シミュレーションプログ

ラム ProteinDF のチューニングのために実施さ

れた研究である。「京」次世代スーパーコンピュ

ータは 8 万ノード・64 万コア以上の計算ノード

から構成されており、高度に並列化されたプログ

ラムが必要とされる。ProteinDFが「京」次世代

スーパーコンピュータ上で効率的に並列計算で

きるように開発・テストすることを目的とした。 

２． 具体的な利用内容、計算方法 

 1000 残基クラスのタンパク質全電子カノニカ

ル分子軌道計算の場合、行列のサイズは 80GB に

も及ぶ。そこで ProteinDF は大規模分子の全電

子カノニカル分子軌道計算を限られたメモリ上

で遂行するために、巨大行列の分散保持を行い、

それに伴う行列要素計算(分子積分)を並列化し

ている。ProteinDF はすでに MPI/OpenMP ハイブ

リッド並列化が行われており、この分子積分計算

もハイブリッド並列計算により行われる。 

 分散メモリ型並列計算機に分散保持された行

列に対する分子積分計算は、共有メモリ型に比べ

てメモリアクセスに時間がかかるため、高速計算

に著しく不利である。そこで総メモリ量は必要に

なるが行列要素の計算に高速な行列積が利用で

きるコレスキー分解法を開発し、ProteinDF に実

装した。 

３． 結果 

 本研究で開発・チューニングした ProteinDF を

実際に「京」上でビルド・動作確認をすることが

できた。ただし、単体性能が芳しくないために大

規模計算に至っていない。単体性能の向上が課題

であった。C++コンパイラ開発元の富士通とも協

力し、ProteinDFのチューニング作業を行った。 

現在、C++コンパイラの最適化が適切に行われる

ように改良を行なっているところである。 

４． まとめ 

 次世代スーパーコンピュータ「京」上で効率良

く ProteinDF を実行できるようにするため、コレ

スキー分解法の開発を行った。また、単体性能の

向上を図り、分子積分ルーチンのチューニングを

行った。 

５． 今後の計画・展望 

 FX10 を利用し、引き続き ProteinDF の単体性

能向上を図る。計算コストの高い分子積分におい

て、その計算回数を大幅に削減するこれスキー分

解法を開発できたため、これを FX10 上で最適化

する。次世代スーパーコンピュータ「京」や FX10

に適した ProteinDF が完成し、前人未踏の大規模

タンパク質量子化学計算が達成したいと考えて

いる。 

６． 利用がなかった場合の理由 

 本研究の目的は、「京」スーパーコンピュータ

へのチューニング・ポーティングであり、理化学

研究所外からの VPN アクセスに利用した。計算機

リソースは次世代スーパーコンピュータ「京」を

利用した 

 

 


