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大規模GPUクラスタによる
タンパク質ドッキング計算システム

大上 雅史1,2 下田 雄大1 松崎 由理3 石田 貴士1 秋山 泰1,3

概要：タンパク質ドッキング計算は通常 2つのタンパク質の複合体構造を予測する手法であるが，3体以
上のドッキング計算やタンパク質間相互作用ネットワークの解析などに応用可能性を持つ．一方でこれら
の応用を実現するためには膨大な回数のドッキング計算を要するため，多大な計算リソースと，またそれ
を充分に活用することのできるシステムの開発が求められていた．本発表では GPUクラスタ上で並列計
算が実行可能なタンパク質ドッキング計算システムである MEGADOCK 4.0を紹介する．本システムの
並列性能を，ノードあたり 12CPUコアと 3GPUを備えた TSUBAME 2.5スーパーコンピュータで測定
し，35ノード実行に対する 420ノード実行時の強スケーリング値 0.98を達成した．また，100万件のタン
パク質ドッキング計算が，420ノードの利用によって約半日で完了することを確認した．
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Protein–Protein Docking System on Large-Scale GPU Clusters

Masahito Ohue1,2 Takehiro Shimoda1 Yuri Matsuzaki3 Takashi Ishida1 Yutaka Akiyama1,3

Abstract: The application of protein–protein docking to the large-scale interactome analysis, the treatment
of protein flexibility or multiple protein–protein docking problem are current challenges in structural bio-
informatics that require huge computing resource. In this work we present MEGADOCK 4.0, an FFT-based
docking software which makes extensive use of recent GPU supercomputers and show the powerful scalable
performance of over 97% strong scaling with TSUBAME 2.5 supercomputing system. In addition, a million
protein–protein docking jobs can be calculated about a half day by using 420 nodes of TSUBAME 2.5.
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1. 序論

タンパク質間相互作用は様々な細胞内プロセスや機能に

関わる現象であり，疾病の理解や創薬標的の決定などに

相互作用の情報が活用されている．タンパク質間相互作

用の大部分はタンパク質同士が直接結合して複合体を形
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成するものであるが，近年の立体構造の決定技術の発展

に伴う構造情報の増加の一方で複合体構造の多くは実験

的には決定されていない．そのため，単体のタンパク質構

造を利用して複合体構造を予測するタンパク質ドッキング

（protein–protein docking）が注目されている [1]．

タンパク質ドッキングによる複合体構造予測では，予測

構造を洗練させるために段階的に処理を行うことが多い．

様々な研究グループがそれぞれ独自の予測手法を提案して

いるが，ほとんどの手法において初期段階として単体の構造

を剛体として扱う剛体ドッキングを採用している [2]．特に

高速フーリエ変換（fast Fourier transform, FFT）によって

グリッド同士の重ね合わせを計算するKatchalski-Katzirア
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ルゴリズム [3]を用いた剛体ドッキングが広く利用されてお

り，様々なツールが開発されている [4], [5], [6], [7], [8], [9]．

我々が開発するMEGADOCK [10], [11]もこれらのツール

と同様，FFTに基づくドッキング計算を行うソフトウェア

である．

剛体ドッキングツールは複合体構造の予測に用いられる

ほか，タンパク質間相互作用の有無の予測 [12], [13]，タン

パク質複合体の親和性の予測 [14]，構造アンサンブル同士

のドッキング [15]などに応用されている．また多くのツー

ルは通常 2体のタンパク質の複合体しか扱えないが，2体

のドッキング計算を複数回行って 3体以上の複合体構造の

予測を行う試みもなされている [16]．このような応用例で

は数万～数百万のタンパク質ペアを扱うため，ドッキング

計算の高速化や並列化が注目されている [17], [18]．我々も

CPUクラスタ向けの並列実装 [19]や GPUアクセラレー

タの利用による高速化 [20]を行ってきたが，近年の主要な

並列計算機に見られる GPUを搭載したノードを多数接続

したクラスタ（大規模GPUクラスタ）の活用のためには，

GPUを利用しかつ複数ノード間での効率的な並列化を行

うことが求められる．

そこで本研究では，さらに大量のドッキング計算を実施

可能にすることを目的として，大規模 GPUクラスタ向け

の並列実装を行った．

2. 関連研究

2.1 MEGADOCK

我々が開発しているMEGADOCKは，複合体構造の評

価を行うスコア関数に，形状相補性（rPSCモデル [10]），静

電相互作用，脱溶媒和自由エネルギー（RDEモデル [11]）

の 3つの要素を取り入れている．複数の要素をスコア関数

に組み入れる場合には通常複数回の FFTを計算する必要が

あり，例えば PIPER [6]では 22回の FFTを，ZDOCK [8]

では 8回の FFTを必要としているが，MEGADOCKでは

1回の FFTのみで計算する工夫によって高速化が行われ

ている．

2.2 MEGADOCK-GPU

MEGADOCKは複数の GPUを活用できるよう，既に

CUDA による GPU 化が行われている（MEGADOCK-

GPU [20]）．ドッキング計算を GPU 化した研究として，

Sukhwaniらによる PIPERの GPU実装 [18]が挙げられ

るが，Sukhwaniらは FFT部分を CUDAの cuFFTライ

ブラリを用いてGPU上で計算し，それ以外の処理は CPU

で行っていたのに対し，我々はタンパク質のグリッド分割

や回転処理，高スコア解の選出といった処理も GPU上で

行うことで，CPU–GPU間のデータ転送量を抑え，計算時

間の削減に成功している．また，Sukhwaniらが扱ってい

なかったマルチ GPU計算にも対応した．

2.3 MEGADOCK 3.0

前述の GPU化とは別に，MEGADOCKは複数のタン

パク質ペアを計算するための CPUクラスタ上での並列化

が行われている（MEGADOCK 3.0 [19]）．MEGADOCK

3.0では，ノード内のメモリ使用量を抑えるため，計算す

るタンパク質ペアの配分と監視を行うプロセス（master）

と，実際にドッキング計算を行うプロセス（worker）に分

けた master/worker型の実装を行った．masterと worker

はMPI通信を行い，worker同士の通信は行わず，worker

プロセス内は OpenMPによるスレッド並列によって 1つ

のタンパク質ペアのドッキング計算を並列化するというハ

イブリッド並列化を採用した．この実装は主に理研 AICS

の「京」上で動かすことを想定したものであるが，通常のク

ラスタマシンでも問題なく動作することを確認している．

3. GPUクラスタ向けの実装

大量のドッキング計算をさらに高速に処理するために，

GPUクラスタ向けの並列実装を行った．実装の基本方針

は CPUクラスタを利用する場合と同じく master/worker

型であるが，GPUが搭載するメモリ量は通常 CPUに比

べて遥かに小さい（NVIDIA Tesla K20X GPUの例では 6

GB）ので，masterノード以外のノード（workerノード）

に 1プロセスずつドッキング計算を配分し，workerノード

全体で 1ペアのドッキングを，CUDAによる GPUの利用

と OpenMPによるスレッド並列で計算するというハイブ

リッド並列方式をとった．これらの実装を行ったものを，

今後MEGADOCK 4.0と呼ぶ．MEGADOCK 4.0の並

列化の概要図を図 1に示す．

4. 実験と考察

新たに実装したMEGADOCK 4.0の並列性能を測定す

るため，GPUクラスタによる計算機実験を行った．本研

究では，タンパク質ドッキング研究で広く用いられてい

る ZLAB benchmark 4.0 [21]というデータセットを用い

た．計算はすべて東京工業大学のスーパーコンピュータ

TSUBAME 2.5の Thinノードで行った．TSUBAME 2.5

の Thinノードは，1つのノード内に 12コアの CPU（Intel

Xeon X5670×2）と 3枚のGPU（NVIDIA Tesla K20X）を

搭載している．環境の詳細は表 1に示した．

4.1 強スケーリングの測定

ZLAB benchmark 4.0の全複合体（176ペア）のデータ

を用いて，結合相手を入れ替えた全ての組み合わせであ

る 176× 176 = 30,976ペアのドッキング計算を行った．35

ノードで測定した計算時間を基準とし，420ノードまでの

強スケーリング値（strong scaling）を求めた．計算時間は

各ノード 5回ずつ測定した値の平均値を用いた．ここで n

ノードでの強スケーリング値 Strong Scn は，nノードで
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図 1 MEGADOCK 4.0の GPUクラスタを利用した並列計算の概

要図（CPU の図は http://www.intel.com より，GPU の図

は http://www.nvidia.com より引用した．）

Fig. 1 The overview of the parallelization of MEGADOCK

4.0 on GPU cluster (the picture of CPU is reprinted

from http://www.intel.com and the picture of GPU is

reprinted from http://www.nvidia.com).

表 1 TSUBAME 2.5 Thin ノードの詳細．

Table 1 Hardware specification of TSUBAME 2.5 Thin node.

CPU Intel Xeon X5670 (2.93 GHz) (6 cores) ×2

Memory 54 GB

OS SUSE Linux Enterprise Server 11 SP1

GPU NVIDIA Tesla K20X (GK110) ×3

GPU Memory 6 GB/GPU

Compiler Intel C++ Compiler 14.0.2.144

FFT Lib (CPU) FFTW 3.2.2

CUDA CUDA 5.5

FFT Lib (GPU) cuFFT 5.5

の計算時間 Tn を用いて

Strong Scn = (T35/Tn)/(n/35) (1)

と表される．

表 2に測定結果を示す．MEGADOCK 4.0の強スケー

リング値は全体を通して 0.97を超えており，420ノードで

の計測では 0.980という高い値を示した．

4.2 大規模計算の実施

ZLAB benchmark 4.0の中から平均的な大きさ（FFTの

サイズがN = 108）であるタンパク質を 27個抽出し，それ

らの総当たりの計算を複数回行って総計 50万件および 100

万件のドッキング計算を実施した．この計算は 420ノード

を利用して行った．結果は表 3に示す通り，MEGADOCK

4.0は 100万件のドッキング計算を約半日で実施可能であ

表 2 30,976 ペアのドッキング計算の計算時間と強スケーリング．

Table 2 Benchmarking results (strong scaling) of 30,976 dock-

ing jobs.

#Nodes n 35 70 140 280 420

Time Tn (min) 264.4 133.3 67.4 33.1 22.5

Strong Scn† - 0.991 0.973 0.988 0.980

� Strong scaling value from 35 nodes

(Strong Scn = (T35/Tn)/(n/35))

表 3 平均サイズのデータセットに対し TSUBAME 420 ノードで

計算したときのドッキング計算時間．

Table 3 Benchmarking results (computation time) of averaged

set with TSUBAME 420 nodes.

#Protein pairs 500,000 1,000,000

Docking time (hour) 5.71 11.51

12 cores 12 cores+ 1 GPU 12 cores+ 3 GPUs 420 nodes(12 cores+ 3 GPUs)Acceleration 
rate

1.0 3.4 6.1 
1,356.6 

1101001,000
図 2 単一ノードとマルチノードでの高速化率．値は 12 cores を 1

としたときの高速化率である．

Fig. 2 The acceleration rate on single node and multiple nodes.

The rates are calculated based upon the speed up when

the “12 cores” is 1.

ることが示された．

4.3 単一ノード実行との比較

単一ノードを利用した逐次計算とマルチノードによる計

算を比較した．4.2節で用いたデータセットのタンパク質

を用いて 10,000件のドッキング計算を行い，その計算時

間から高速化率を求めた．単一ノードの 12 CPUコアでの

計算時間を 1としたときのそれぞれの高速化率を図 2に

示す．

12 CPUコア利用に比べて，GPUを 1枚利用した場合は

3.4倍，3枚利用した場合は 6.1倍の高速化が達成されてい

るが，420ノードの全資源を利用した場合には約 1,360倍

の高速化が達成された．12 CPUコアと 3 GPUを利用し

た場合同士を比べると，420ノードと単一ノードとの間は

約 220倍の高速化に留まっているが，これは masterノー

ドを 1つ確保する必要があること，workerノードの監視が

必要なことなど，単一ノードでの逐次実行の場合とは異な

る，大規模実行に向けた処理が含まれているためである．
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5. 結論

我々が開発したタンパク質ドッキングソフトウェアで

あるMEGADOCKを，大規模 GPUクラスタ向けに並列

化し，その計算性能を確認した．新たに並列実装を行った

MEGADOCK 4.0は，アクセラレータを搭載したヘテロジ

ニアスな環境においても高いスケーラビリティを保ち，大

量のドッキング計算を短時間に実施可能であることを示し

た．現在は GPUとは別の主要なアクセラレータである，

Intel Xeon Phiに代表されるMICアーキテクチャ向けの

並列実装，およびMIC搭載クラスタ向けの並列化も検討中

である．電力効率等の面から，今後もアクセラレータを多

数搭載したスーパーコンピュータは増え続けるものとみら

れ，MEGADOCKはそのような計算機環境をフルに活用

できるツールとして，大規模なインタラクトーム解析やア

ンサンブルドッキング等に活用されることが期待される．
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