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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 

 本研究チームでは、次世代生命体統合シミュレーシ

ョン研究開発プログラムの分子スケール研究の一環と

して、生体分子（タンパク質等）のシミュレーション

法とそのソフトウェアの開発研究（コード名：2lib）、

を行ってきた。特に、全原子シミュレーション法と疎

視化モデルとの連成手法を新規開発することを目指し

た。プロジェクトでの研究目的は以下の 2点である： 

・次世代スーパーコンピュータ「京」の全計算機資源

を用いて高効率で計算することができる 

・それによって従来の分子シミュレーションの方法で

はできなかったレベルの計算をすることができる 

 生命活動をタンパク質や核酸などの生体分子のレベ

ルからシミュレーションによって解こうという分野に

おける問題は、その巨大な系の大きさと生命現象の時

間スケールの大きさである。その大きさのために、全

原子シミュレーション法には巨大な計算機資源を用い

ても多くの場合、生命現象の解明が可能な系の大きさ

と計算時間の長さを実現するシミュレーションは不可

能である。そこで不可避的に疎視化モデルの利用が求

められるが、そこには精度の制約が生まれる。従って、

その両者の利点を併せ持つ連成計算（全原子シミュレ

ーション法の精度と疎視化モデルの効率）が必要とな

る。また、数十万コアという並列計算を実現するため

には、不可避的に弱連成のアルゴリズムであることが

要請される。これらを可能とするため、新規アルゴリ

ズムである MultiScale Enhanced Sampling (MSES)

法を開発した。 

 MSES 法は、全原子モデルと低自由度の疎視化モデ

ルによる連成シミュレーションである。疎視化モデル

のポテンシャルが規定する運動空間に全原子モデルを

ドライブし、全原子モデルと疎視化モデルとを接続す

るバネ強度を 0 に外挿することで、全原子モデルの空

間での分布関数を得ることができる。バネ強度の 0 へ

の外挿は、バネ強度を変数としたハミルトニアンレプ

リカ交換法によって行う。従って、MSES 法はバネ強

度の異なる多数のコピーを用いた弱連成のシミュレー

ションであり、高度の並列計算が可能である。レプリ

カ交換が疎視化モデルの自由度により決まることから、

通常の温度レプリカ交換法と異なり全原子モデルの自

由度の制限なく巨大系のサンプリングが実行可能とな

る画期的な方法である。昨年度までの研究において、

2lib への MSES 法の実装および高度化は完了してい

る。まずテストケースとして小タンパク質のフォール

ディング過程に適用することで方法論の妥当性を示し

た。また、従来の拡張アンサンブル法では難しかった、

天然変性タンパク質である sortase の（溶媒水を取り

入れた）生理学的環境下での構造アンサンブル計算を

実現し、sortase 変性領域の折れたたみ過程やシグナル

ペプチド結合におけるカルシウムイオンの働きといっ

た生物化学的な知見を得ることができた。 

 

２． 具体的な利用内容、計算方法 

(後述のとおり、プロジェクトの最終年度にあたり「京」

でのチューニングと高度化に集中的に取り組んだため、

RICCで作業を行う時間が取れませんでした。そのため、

京での成果を中心に記述します。) 

 2libは生体分子の分子動力学シミュレーションソフ

トウェアであり、C++のクラスライブラリを構成してい

る。単体でのシミュレーションの他に、本プロジェク

トで開発したマルチコピーシミュレーションの新規ア

ルゴリズム（ストリング法、MSES法）にも対応して

いる。「京」のシステムに向けた、mpiと openMPによ

るハイブリッド並列による実行が可能である。 

 開発プログラムのチューニングやベンチマークを目

的として、サイズの異なるさまざまな系（モデルタン

パク質としてよく使われている比較的小さな蛋白質

adenylate kinase や分子スケールチームの共通ターゲ

ットである巨大蛋白質 AcrB など）を用いたテスト計算

を実行した。 
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３． 結果 

 水溶液環境中における分子動力学シミュレーション

の計算コストの大部分は、particle mesh Ewald 法の実

空間相互作用計算ルーチンが占めている。ここでは、

相互作用ペアについて距離の関数であるエネルギーと

力を計算する。京で高い計算性能を得るには、コンパ

イラで生成されるコードがソフトウェアパイプライン

化される必要がある。このため、コードがソフトウェ

アパイプライン化されるよう、ペアリスト作成法の変

更、if文の排除、障害となる関数の置き換え、配列アク

セス方法の変更などを行った。昨年度までのコードで

は、このルーチンの実効性能はピーク性能の 4.2%であ

ったが、この最適化によって 25.8%まで向上した。ま

た、プロセス間の負荷の平準化を支援するため、主な

計算ルーチンの計算時間を、プロセス毎に表示する機

能を付け加えた。ユーザーが、このデータをもとに、

particle mesh Ewald 法の実空間および逆空間相互作

用計算ルーチンに割り当てるプロセス数を調整できる

ようにプログラムを改良した。 

 マルチコピーシミュレーションのアプリケーション

のうち、レプリカ交換分子動力学シミュレーションの

プログラムでは、エネルギーと温度の情報をマスター

プロセスに集め、マスタープロセスが交換判定を行っ

ていた。この方法は、交換すべき情報が少ない（温度

のみ）という点で、優れているが、集団通信が必要と

いう点で、3Dトーラスを特徴とする京の高速なネット

ワーク性能を十分生かせていないという問題があった。

そこで、交換すべき情報が多い（座標データ）代わり

に、隣接通信のみで交換判定が実現可能な方法を採用

したアプリケーションを新たに作成した。2 つのプログ

ラム（集団通信版、隣接通信版）の計算性能を比較し

た結果、コピー数が 32以上になると隣接通信版の方が

優位になることが明らかとなった。また、MSES 法に

ついても隣接通信版を作成し、同様の結果が得られた。 

 京利用の準備段階において、京のマルチコア CPUに

対応するための相互作用計算ループ部分に対する

OpenMP化を完了した。京の試験利用では、OpenMP/

隣接通信版のマルチコピーシミュレーションプログラ

ム（レプリカ交換法、ストリング法、MSES 法）のチ

ューニングとベンチマーク計測を行なった。まず、京

の高速なネットワークを以てしても数百を超えるコピ

ー数ではスケーラビリティが落ちることが明らかにな

ったため、大規模コピー計算に向けた 1 プロセスマル

チコピー版を作成した。通常のマルチコピーシミュレ

ーションでは 1 プロセスが 1 コピーを担当する。コピ

ー数を固定した strong scaling を計測する場合、使え

るコア数を 2倍にすると 1プロセスあたりのコア数も2

倍になるが、これは単体（1コピー）での strong scaling

を計測しているのと同等である。分子動力学シミュレ

ーションでは系のサイズによりスケールするコア数に

上限があり、それ以上のコア数ではスケーラビリティ

が急激に落ちる。1プロセスマルチコピー版では、1プ

ロセスが 1 コピーを担当して使うコア数を変動するか

わりに、コア数を固定しコピー数を変える。使えるコ

ア数を 2倍にすると、1プロセスあたりのコア数は変わ

らないがコピー数が半分になる点で、単体での strong 

scaling計測とは異なり大規模コピー計算でも高いスケ

ーラビリティを維持することができる。 

 1 プロセスマルチコピー版ストリング法について京

でベンチマーク計測を行った。計算対象としては、

adenylate kinase (3,343原子)を用い、相互作用計算に

は 2つの手法を適用した。一つは GB/SAと呼ばれる溶

媒和モデルであり、溶媒自由度を陽に含まない。

No-cutoffのため、各プロセスが担当する相互作用数は

不変である。もう一つは smooth particle mesh Ewald

法(SPME)で、水分子(TIP3Pモデル)・イオンを陽に含

んだ計 62,475原子系で計算を行う。Cutoff 半径を行き

来する水分子の存在により各プロセスが担当する相互

作用数が変化しロードバランスにばらつきが生じる。

コピー数を固定した（1,536コピー）strong scaling の

ベンチマークを実行した結果、GB と Ewald 両方につ

いて、最大ノード数である 24,576ノードまでに対して

高いスケーラビリティを達成した（図 1）。 

 

図 1：京での 1プロセスマルチコピー版ストリング法ベ

ンチマーク。 

 

 また、実行効率 10%の目標を達成するため、分子スケ
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ールチームの共通ターゲットである巨大蛋白質複合体

AcrB（溶媒水を含めて約 40万原子）を用いて温度レプ

リカ法のベンチマークを実行した結果、高並列時でも

高い実行効率を得ることができ、最大ノード数である

24,576 ノード並列時で約 12.3%の実行効率を実現した

（図 2）。  

 

 

図 2：京での AcrB温度レプリカ法のベンチマーク。赤

線が理想値。 

 

４． まとめと今後の計画・展望 

 プロジェクトで研究開発を行ったプログラムを幅広

く使ってもらえるよう、マニュアルなどの整備を引き

続き行う。プログラム講習会などの機会には分かりや

すい使用方法の説明に努めていきたい。 

 

５． 利用がなかった場合の理由 

 次世代生命体統合シミュレーション研究開発プログ

ラム・分子スケール研究開発チームでのプロジェクト

の最終年度にあたり、京でのチューニングと高度化に

集中的に取り組んだため、RICC で作業を行う時間がな

かった。また、分子チームが行う応用研究は数カ月に

も及ぶ長時間の分子動力学計算を必要とするため、数

日のみの特別利用を用いて行うことができなかった。 
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平成 24 年度 RICC利用研究成果リスト 
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