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【序】本研究グループではタンパク質の性質を電子レベルで理解することを目的に、タンパク質

全電子計算に基づくシミュレーションシステムを開発している[1]。そのエンジンとなるプログラ

ムは ProteinDF[2]であり、本手法では resolution of identity（RI）法に基づくガウス関数を基底関数

とした密度汎関数法（DFT）による手法を採用した[3]。タンパク質のような大規模分子の電子状

態解析を達成するためには、特に次の二点が重要となる。一つは巨大 SCF 計算を収束させるため

に、非常に精度のよい初期値を作成することである[4]。もう一つは計算が大規模になるため、効

率の良い並列化を行うことである[5]。本発表では後者の並列化について報告する。 

【方法】本プログラムで計算律速となる計算ルーチンは、分子積分演算、交換相関項の数値積分、

そして行列演算である。分子積分、交換相関項の積分には、大量のメモリ領域を要するすべての

行列要素を各 CPU に分散保存させる、独自のアルゴリズムにて並列化した。ここで、本手法にお

ける分子積分計算並列効率向上の鍵は、積分カットオフで生き残ったインデックスをシェルタイ

プ毎に均等圧縮分散処理させることである。行列演算は対角化、行列積、逆行列であり、密行列

用の並列版行列演算ライブラリである ScaLAPACK [6]を用いた。本ライブラリも行列要素を分散

保持するため、全ての演算は 1CPU 毎に超巨大メモリを必要としない。 

【結果と考察】インスリン 6 量体（306 残基、原子数 4,716、電子数 18,552、基底関数 26,766、補

助基底関数 48,600）の全電子状態計算を行なった。使用した計算機は 64 個のItanium2 プロセッサ

がNUMAlinkTM（3.2 GB/s）で結合されたSGI Altix3700 で、ピーク性能は 333 GFLOPSである｡全電

子計算は 17 回のSCF計算を要し（Figure 1）、計算時間は 65 時間で（Table 1）、86%の並列化効率

が得られた（Table 2）。133 残基のインターロイキンを用いて、Altix3700 とGbitイーサーで接続し

たPCクラスタで同様の計算見積もりを行った結果、ネットワークスピードが遅い場合（PCクラス

タ）、行列演算が大きく影響を受けて全体の効率が下がるが、本手法による分子積分、交換相関並

列計算に関してはネットワークスピードの影響が少ないことが明らかになった。本研究により、

100CPUクラスで有効に並列化されたRI-DFTカノニカル分子軌道法プログラムが完成した。 

 
Figure 1. SCF convergence history of the Kohn-Sham orbital energy distribution of insulin hexamer. 



Table 1. Timing-data in the whole calculation of insulin hexamer using 1.3 GHz 64 CPU Itanium2 cluster 

Calculation routines Elapsed time [hour:minute]

Integrals before SCF loop 0:27 

X matrix 0:56 

Grid generation 8:27 

Inverse matrix 0:34 

SCF loop: Average/ First / Converged(17th) 3:12 / 3:49 / 2:36 

Other 0:21 

Total 64:58 

 

Table 2. Timing-data in first SCF calculation of insulin hexamer using 1.3 GHz Itanium2 cluster 
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Molecular integrals 59 353  31 247 15.20 94.97    15 923 29.82 93.19 8 671 54.76 85.56 

XC potential fitting 4 225  2 695 12.54 78.39     1 386 24.39 76.21  760 44.47 69.49 

Diagonalization 11 977  6 901 13.88 86.78     3 558 26.93 84.16  1 899 50.46 78.84 

Multiplication 12 766  6 630 15.40  96.28   3 418 29.88 93.37  1 840 55.50 86.73 

Other 3 553  2 350 12.10 75.60     2 207 12.88 40.25    756 37.60 58.75 

Total 91 874  49 823 14.75 92.20    26 492 27.74 86.70 13 926 52.78 82.47 

a Speed up ratio: serial time estimated by elapsed time of eight CPUs divided by eight. 

 

本研究の一部は、文部科学省次世代 IT 基盤構築のための研究開発プログラム「革新的シミュレー

ションソフトウェアの研究開発」の支援の下に行われた。計算は統計数理研究所の統計科学スー

パーコンピュータシステムを利用した（2006-ISM·CRP-1016）。 
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