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【序論】フラグメント分子軌道法 (FMO 法)[1] 計算プログラムである ABINIT-MP(X)[2,3] を
用いて、これまで様々なタンパク質をはじめとする大規模生体分子系の計算が行われている。
Fortran言語および標準的な並列化手法を用いて開発されて来た ABINIT-MP(X)は汎用性のあ
るプログラムとして PC クラスタから個人のワークステーションに至る様々な計算環境で動作
し、特に地球シミュレータ (ES2)においては、ベクトル機向けチューニングによって、世界最大
規模の量子化学計算を非常に高効率で実行している (インフルエンザウイルス膜タンパク質とそ
の抗体複合体 36160原子系に対する FMO2-MP3/6-31Gが 1024VPUを用いて 5.8時間で完走
[4])。2012年秋から本格稼働されるペタスケールスパコンである京においても、超並列性とハー
ドウェアの特徴を活かしてプログラムの性能を発揮し、実用性のある大規模 FMO計算を実行す
ることが重要である。
その実用上の一つの計算モデルが、高次多体展開 FMO計算による高精度詳細相互作用解析で
ある。我々のグループでは 4体補正まで取り込んだ FMO4計算 [5]
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を開発し、従来より細かいフラグメント分割手法と組み合わせることで、精度を落とすことな
く、さらに詳細なフラグメント間相互作用 (IFIE) 解析の提案を行っている。このような詳細
な分割が機能部位ごとの相互作用解析を可能とし、近年注目されている創薬手法の一つである
fragment-based drug design (FBDD) の観点からも、FMO 法の創薬への応用上重要な役割を
果たすことが期待される。その一方で、多体展開項を 3体、4体へと拡張することで、SCFなら
びに高次相関計算の対象となるフラグメントペアの組み合わせが増大し、系全体での計算コスト
が問題になってくる。しかし、フラグメントサイズの縮小とそのようなタスクリストの増加は京
スパコンのような省メモリ型超並列計算機には上手くフィットし、2体計算まででは満たすこと
のできなかった多数の並列ノードを利用することで、膨大なフラグメントペアを一気に処理する
ことが可能となる。
また、超並列性を活かした計算モデルとして、分子動力学 (MD)と組み合わせ、多数の構造サ
ンプリングを実行することが考えられる (FMO-MD [6])。複数のジョブを並列的に処理するこ
とによって、これまで取得が困難であった量のアンサンブルを用いた統計的な議論が可能になれ
ば、大規模分子系における一つの大きなブレイクスルーを迎えることが期待される。



本発表では、京の試験利用期間のトライアル枠 (192ノード／ 1536コア、1時間) で行ったテ
スト計算の結果について報告を行う。
【結果と考察】ここでは京を用いた FMO4計算の実行結果を紹介する。テスト計算には半径 15Å

で発生させた droplet構造の水クラスタ (分子数 418)を用いた (図 1)。またMP2レベルの計算
を基底関数 6-31Gと 6-31G**について行い、フラットMPIによる並列化、フラグメントごとに
割り当てたコア数を 1とした。ここで、それぞれ基底関数の数が 5434および 10450であり、分
極関数の追加による積分コスト増を考慮しても、問題の規模が約 2 倍の増加に対して、計算時
間も 2倍強と、ほぼ線形にスケールしていることが分かる (表 1)。また、両基底で SCFの方が
MP2よりもコストが高いことも見てとれる。その他の応用事例やハイブリッド並列による実行
性能は当日ポスターセッションで報告する。

表 1: FMO4-MP2計算の計測時間とタスクリスト数

6-31G 6-31G** Task list (NFCnmers)

Monomer SCF 60.5 85.1 418 (418)

Monomer MP2 3.3 3.3

Dimer SCF 13.4 19.3 5219 (87153)

Dimer MP2 11.5 11.4

Trimer SCF 65.1 123.3 21180 (12085216)

Trimer MP2 30.2 64.8

Tetramer SCF 216.4 463.1 40811 (1253841160)

Tetramer MP2 117.3 340.9

FMO (Total) 600.9 1301.0
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図 1: 水クラスタ (H2O)418 の構造
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