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分子動力学 (MD) 計算は, 化学, 物理, 生物, お
よびウィルス学といった様々な学問分野において

実験とならぶ解析ツールとして広く普及している. 
加えて工業分野においても分子の特性を活かした

ナノ機能性材料や高分子材料を設計する際に MD
計算により得られる知見が不可欠になりつつある.  
	
 当グループでは「京」コンピュータ上において汎

用分子動力学計算ソフトウェア MODYLAS [1]を開

発してきた (www.modylas.orgで公開)。特徴には、 
・様々な分子内, 分子間相互作用 (力場), およびア
ンサンブルを扱える汎用性 
・周期境界条件下静電相互作用を高速多重極展開法 
(FMM) と多極子の Ewald法により厳密に計算 
・空間領域分割による MPI並列化, および 3Dトー
ラスに最適化した隣接バケツリレー型 MPI通信 
・通信前後のデータコピーおよび並べ替えを排した

データ構造 
・ホットスポットでの低キャッシュミス率演算 
がある。実際に「京」コンピュータ 65,536 (=216) ノ
ードを用いた計測ではタンパク質, 水およびイオ
ンを含む 1,000万原子系について良好な並列化効率 
(対 64ノード 40%) を実現している[1]。 
	
 これまでに MODYLAS と「京」コンピュータを
用いたポリオウィルスカプシド全体を扱った全原

子MD計算[2,3] (図 1), メタンハイドレートの融解過
程の全原子 MD 計算[4]が行われ, 従来アクセスの難
しかった空間スケールおよび時間スケールでの研

究が日常的に行えるようになった.  
	
 当日は, MPIプロセス数 2n*3mへの拡張, 直方体

基本セルへの FMM 対応など, 文献[1]以降の最近
の開発成果についても報告する. 
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Fig.1 All-atom MD calculation of entire 
poliovirus empty capsids in solution[2,3]. 
Atom number: 6.5M, simulated time: 200ns. 
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