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Ninf-1/Ninf-Gを用いたNMR蛋白質立体構造決定のための
遺伝アルゴリズムのグリッド化

小 野 功†1 水 口 尚 亮†2 中 島 直 敏†1

小 野 典 彦†2 中 田 秀 基†1,†3松 岡 聡†1,†4

関 口 智 嗣†3 楯 真 一†5

本論文では，Ono らが提案した NMR 蛋白質立体構造決定のための遺伝アルゴリズム（GA）を，
複数のWAN上の PCクラスタ群から構成されるグリッド上で並列化したシステムを提案し，提案シ
ステムの性能評価を行った結果を報告する．提案システムは，マスタ，サブマスタ，ワーカから構成さ
れる階層的なマスタ・ワーカ方式を用いて並列化されている．マスタと各 PCクラスタ間の通信はセ
キュアなGridRPCミドルウェア Ninf-Gを用いて，また，PCクラスタ内の通信は高速なGridRPC
ミドルウェア Ninf-1を用いて実現されている．さらに，提案システムでは，Ninf-Gによるインター
ネット上の通信遅延を隠蔽するため，スライド転送手法を導入している．5 サイト/1,196CPU から
構成されるグリッドテストベッドで，78 残基からなる蛋白質の立体構造決定問題を用いて，提案シ
ステムの性能評価を行った結果，高い並列化効率を示すことが確認された．
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In this paper, we parallelize the genetic algorithm (GA) for NMR protein three-dimensional
structure determination, which has been proposed by Ono et al., on a grid that consists of
multiple PC clusters on the WAN and report some results on the performance evaluation of
the proposed system. The proposed system is parallelized with the hierarchical master-worker
paradigm and consists of a master, submasters and workers. The communication between the
master and each PC cluster is realized with Ninf-G, which is a secure GridRPC middleware,
and that in each PC cluster is implemented by using Ninf-1, which is a fast GridRPC mid-
dleware. In the proposed system, we employ the slide transfer technique in order to hide the
latency of communication on the Internet by using Ninf-G. The experimental results on the
grid testbed consisting of 5 sites/1,196 CPUs showed that the proposed system effectively uti-
lized computing resources on the grid testbed when it was applied to a problem of determining
the three-dimensional structure of a 78-residue protein.
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1. は じ め に

ポストシーケンスにおいて蛋白質立体構造解析は最

重要課題の 1つであり，核磁気共鳴法（NMR）は有

望な構造解析技術の 1つである．NMRによる構造解

析の過程は，1) 連鎖帰属，2) NOE 帰属および立体

構造決定，の 2 つのフェーズに大別されるが，後者

が律速となる．現状の NOE帰属および立体構造決定

のフェーズでは，高度な専門知識と豊富な経験に基づ

き，試行錯誤的にNOEシグナルを 1Hペアに帰属し，

徐々に立体構造を構築していく作業が行われているた
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め，専門家でも 1つの蛋白質の立体構造決定に数カ月

を要する．そのため，自動化および高速化技術の開発

が強く望まれている8)．

Onoらは，観測されたNOEシグナルを満たす立体

構造を遺伝アルゴリズム（Genetic Algorithm; GA）

により探索することにより，NOE帰属および立体構

造決定の自動化を行う手法を提案している6)．本手法

をアミノ酸残基数 13のベンチマーク問題に適用した

ところ，専門家とほぼ同じ立体構造を求めることに成

功した．しかし，実際に扱う必要がある蛋白質の規模

は，数十残基から 200残基程度である．たとえば，78

残基の場合，Pentium III 1.4GHz のシングル CPU

の PCでは，計算が終了するまでに約 200日程度かか

ると見積もられており，高速化が緊急の課題である．

GAは，解候補を集団として保持しながら探索を行

う最適化手法である．GAは，現在の集団の情報を用

いて新たな集団を生成し，その 2つの集団中から評価

値の良い解候補を選択して，次の集団を形成するとい

うプロセスを繰り返しながら探索を行う．ここで，新

たに生成された集団中の解候補の評価計算はお互いに

独立に実行できるため，GAは本質的に並列化が可能

である．Ono らの手法6) において，計算時間の大半

を占めているのは解候補である立体構造の評価計算で

あることから，並列化により大幅な高速化が期待でき

る．上述の 78残基の場合，数百～1,000CPU程度の

並列計算機上で並列実行できれば，数時間以下の現実

的な時間で計算を終了できると考えられる．

グリッドは，地理的に分散した複数拠点の PCクラ

スタなどの計算資源を，インターネット越しに相互接

続して並列処理を行うことにより，一拠点の計算資源

では実行困難な大規模計算を可能にする次世代並列計

算プラットフォームとして注目されている．近年，PC

は安価に供給されており，10～100ノードの PCクラ

スタの構築は比較的容易になってきている．そのため，

数～十数の研究拠点が計算資源をシェアすることによ

り，かなり大規模なグリッド計算環境を構築すること

が可能であると考えられる．

本論文では，ミドルウェアNinf-1 5),15)およびNinf-

G 5),13)を用いてOnoらのGA 6)をグリッド上で並列

化したシステム（NMR蛋白質立体構造決定のための

グリッド向けGAシステム）を提案する．また，産総

研グリッドセンター，東工大松岡研，東工大合田研，

東京電機大藤沢研，徳島大小野研の 5サイトに分散配

置された 1,196CPUから構成されるグリッドテスト

ベッドを用いて，提案システムのノード数に対するス

ケーラビリティ，耐障害性の評価を行う．さらに，実

際に 78残基の問題において提案システムを最適化計

算が終了するまで実行し，数時間以下の現実的な時間

で正常に計算を終了できることを示す．

2. NMR 蛋白質立体構造決定のための遺伝
アルゴリズム

2.1 NMR蛋白質立体構造決定問題

蛋白質は複数のアミノ酸がペプチド結合により鎖状

に結合したものである．通常，蛋白質は，結合周りで

回転することにより折りたたまれエネルギー的に安定

な立体構造をとる．結合周りの回転角を二面角とよぶ．

蛋白質を溶液に溶かし，NMR装置にかけると，蛋

白質中に多数含まれる水素原子核 1Hに由来する化学

シフトとよばれるシグナルデータを得ることができる．

化学シフトは，各 1Hを取り巻く電子密度に依存する

ことから，各 1Hに固有の値である．いくつかの条件

で観測されたシグナルデータを用いることにより，観

測された化学シフトを元の 1Hに帰属していくことが

可能である．この作業は，連鎖帰属とよばれ，現状で

1～2週間程度の作業である．

連鎖帰属に用いたものとは別のある特別な測定条件

において，NOE（Nuclear Overhauzer Effect）シグ

ナルとよばれる化学シフトのペアを数多く測定するこ

とができる．NOEシグナルは，お互いの距離が十分

に近い（5Å程度）1Hのペアから観測されることから，

連鎖帰属で帰属した化学シフトを手がかりに，NOE

シグナルを対応する 1H ペアに帰属することにより，
1Hペア間の距離制約を得ることができる．したがっ

て，NOE帰属により得られた膨大な数の距離制約を

用いることにより，蛋白質の立体構造を決定できる．

しかし，実際には，測定装置の分解能や誤差の問題か

ら NOEを対応する 1Hペアに一意に割り付けること

は困難である．

Onoらは，上述の NOE帰属の過程を，観測 NOE

と予測 NOEの一致度を最大化し，かつ，原子の重な

り具合を最小化するような立体構造を発見する最適化

問題として定式化することを提案している6)．ここで，

予測 NOE は評価対象の立体構造において原子間距

離が 8Å以下の 1Hペアを列挙したものであり，観測

NOEをすべてカバーしているとき，観測 NOEと予

測 NOEの一致度は最大値（＝観測 NOEの数）をと

る．原子の重なり具合は，評価対象の立体構造におい

て原子どうしの衝突がないとき最小値（=0）をとる．

2.2 遺伝アルゴリズムに基づく解法

遺伝アルゴリズム（Genetic Algorithm; GA）3)は，

自然界の生物の進化過程を模倣した最適化の枠組みで
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図 1 Minimal Generation Gap（MGG）モデル
Fig. 1 Minimal Generation Gap (MGG) model.

ある．GAの設計項目は，コード化/交叉・突然変異設

計と世代交代モデル設計に大別される10)．以下，Ono

らの手法6) の説明を簡単に行う．

コード化はアミノ酸残基の二面角を要素とする

実数ベクトルを採用し，交叉は一様交叉（Uniform

Crossover; UX）を採用している．UXは，2つの親個

体が与えられたとき，50%の確率で実数ベクトルの各

変数を入れ換える．突然変異は，各変数について 1%の

確率で，−1.0◦～+1.0◦ の一様乱数を加える．

世代交代モデルは，Minimal Generation Gap

（MGG）11) に基づくモデルを採用している．図 1 に

その概要を示す．アルゴリズムの詳細を以下に示す：

1. 初期集団の生成： ランダムに複数個の個体を生

成，評価値を計算し，それらを初期集団とする．

2. 複製選択： 集団からランダムに交叉のための 2

つの親を選択する．

3. 子の生成： ステップ 2で選択された両親に対し，

交叉 UXを nc 回適用し，子を 2nc 個生成する．

生成された子個体に対し，突然変異を適用する．

4. 子の評価： ステップ 3で生成されたすべての子

個体の評価値を計算する．

5. 生存選択： 両親と生成されたすべての子を合わ

せた個体集合から最良 2個体を選択する．

6. 世代交代： 選択された最良 2個体を集団中の両

親と置き換える．

7. 停止条件が満たされるまで，ステップ 2から 6を

繰り返す．

上記，ステップ 4「子の評価」において，各子個体

の評価はまったく独立に実行することができることに

注意されたい．

3. NMR蛋白質立体構造決定のためのグリッ
ド向けGAシステム

3.1 想定するグリッド計算環境

本論文で想定するグリッド計算環境を図 2 に示す．

本グリッド計算環境は，ユーザ端末と各拠点に配置さ

れた複数の PCクラスタから構成される．ユーザ端末

図 2 本論文で想定するグリッド計算環境
Fig. 2 Grid computation environment assumed in this

paper.

は，グローバル IPを持ち，外部から直接アクセス可

能である．PCクラスタは，ゲートウェイと複数の計

算ノードから構成される．ゲートウェイは，グローバ

ル IPを持ち，外部から直接アクセス可能である．計

算ノードは，グローバル IP またはプライベート IP

を持ち，同じ PCクラスタのゲートウェイおよび計算

ノードからアクセス可能である．

3.2 NMR蛋白質立体構造決定のためのグリッド

向けGAシステムの要件

前節のグリッド計算環境で動作するNMR蛋白質立

体構造決定のためのグリッド向けGAは，以下の要件

を満たすべきであると考えられる：

セキュリティ： 強力なユーザ認証機構，通信路の暗

号化機構が必要である．異なる組織が管理してい

る計算資源へインターネットを介してアクセスし

なければならないためである．

スケーラビリティ： 1,000CPU程度までのスケーラ

ビリティが必要である．実際の規模の問題を現実

的な時間で解くためには，1,000倍程度の高速化

が必要なためである．

耐障害性： 一部の計算ノードに障害が起こった場合

でも，全体の計算は継続されることが必要であ

る☆．また，ユーザ端末に障害が起こった場合で

も，途中から計算を再開できる必要がある．これ

は，計算ノードが多いうえ，通信路にインターネッ

トを含むため，計算途中に一部の計算ノードとの

通信に障害が起こる確率が高いためである．

ヘテロな環境への対応： 計算ノードの能力に応じて

☆ GA では，子個体が多少失われても，探索結果にはほとんど影
響がないと考えられる．そのため，障害が起きた計算ノード上で
評価されていた子個体を，再評価のために別の正常な計算ノー
ドへ転送する機構は必須ではないと考えられる．
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図 3 マスタとサブマスタの役割
Fig. 3 Roles of master and submasters.

タスクを配分する仕掛けが必要である．各拠点の

計算ノードおよび通信路の能力が異なる可能性が

高く，能力の低い計算ノードがシステム全体のボ

トルネックになる可能性が高いためである．

NATへの対応： PCクラスタ内部のプライベート

IP を持つ計算ノードを，ユーザ端末から利用で

きる必要がある．

3.3 NMR蛋白質立体構造決定のためのグリッド

向けGAシステムの設計

3.3.1 グリッド上での並列化の基本方針

Onoらの手法において，最も計算時間を費やしてい

る部分は，子の評価である．2.2 節のアルゴリズムの

ステップ 4「子の評価」において，各子個体の評価は

まったく独立に実行することができる．そこで，各子

個体の評価を複数のワーカで並列に実行することを考

える．さらに，複製選択から世代交代までの世代ルー

プを同時に複数実行することを考える．これにより，

最大「1世代あたりの子の生成数」×「世代ループ数」

倍の高速化が可能であると考えられる．

本システムは，1,000ワーカ程度のスケーラビリティ

が要求されている．1,000ワーカへ絶え間なく子を供

給するため世代ループを複数実行したうえで，全ワー

カとの通信を 1つのマスタで行うことは困難であると

考えられる☆．そこで，図 3 に示すように，本来マス

タの機能を，マスタと複数のサブマスタに分担させる．

マスタに複製選択，世代交代の機能を，サブマスタに

子の生成，生存選択，ワーカとの通信の機能を割り当

てる．

☆ マスタとワーカを直接通信させる単純なマスタ・ワーカ方式で
Ono らの GA を並列化し，100 個の Athlon MP 2800+か
ら構成される PC クラスタを用いて，78 残基蛋白質立体構造
決定問題への適用を行ったところ，マスタ（Dual Athlon MP

2800+の PC）の負荷率は 25%程度であった．本実験において
通信データの暗号化は行っていない．したがって，1 つのマスタ
が，通信を暗号化したうえで，1,000 ワーカと直接通信を行う
ことは困難と考えられる．

図 4 マスタ，サブマスタ，プロクシのノードへの割付け
Fig. 4 Assignment of master, submaster and proxy to

nodes.

インターネットを介した暗号化をともなう通信は，

非常に通信遅延が大きくなる．そのため，通信データ

サイズおよび通信回数を抑えることが望ましい．そこ

で，図 4 に示すように，マスタをユーザ端末上，サブ

マスタを各サイトの PCクラスタ内の計算ノード上に

配置し，マスタとサブマスタの間で，一度に複数世代

分の親ペア，子ペアをやりとりさせる．

サブマスタを PCクラスタ内の計算ノード上に配置

すると，計算ノードがプライベート IPを持つ場合，マ

スタからサブマスタへ直接通信ができない．そこで，

図 4 に示すように，ゲートウェイ上に，通信の仲介を

するプロクシを動作させる．

本論文では，GridRPC ミドルウェアである Ninf-

G 5),13)およびNinf-1 5),15)を用いて，提案システムを

グリッド上に実装する．GridRPCは，グリッド上でク

ライアント・サーバ型の遠隔手続呼び出しを実現するた

めのプログラミングモデルであり，GridRPCミドル

ウェアを用いることにより，グリッド上でのマスタ・ワー

カ方式のプログラムが容易に実装可能である．Gird-

RPC の実装には，Ninf-G，Ninf-1 のほかに，Net-

Solve 1) などが提案されている．Ninf-G は，Globus

Toolkit 2) および CoG 4) を利用した GridRPC ミド

ルウェアであり，強力なユーザ認証機能と通信路の暗

号化機能を備えたものとなっている．一方，Ninf-1は，

Ninf-G のような強力なユーザ認証機能および通信路

の暗号化機能を備えないかわりに，非常に高速な通信

を実現している．そこで，本論文では，マスタとプロ

クシ間のインターネット上の通信は，セキュリティを

確保する必要があることから，Ninf-Gを用いること

にする．また，サブマスタとワーカ間の PCクラスタ

内の通信は，セキュリティを考慮する必要がないと考

えられることから，Ninf-1を用いる．これにより，PC
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図 5 マスタの構成
Fig. 5 Architecture of master.

クラスタ内の通信遅延を低減することができると考え

られる．プロクシとサブマスタ間の通信は，PCクラ

スタ内の通信であり，通信を仲介すればよいだけなの

で，rshを用いて実装することにする．

3.3.2 マスタの実装

マスタは，ユーザ端末上で動作するプログラムであ

る．マスタの構成を図 5 に示す．マスタ上では，メイ

ンスレッド，複製選択/世代交代スレッド，Ninf-Gク

ライアントスレッドが協調動作している．

メインスレッドは，初期集団の生成，親ペア・キュー

の生成，複製選択/世代交代スレッドおよびNinf-Gク

ライアントスレッドの初期化を行う．複製選択/世代交

代スレッドは，複製選択された親ペアを親ペア・キュー

へ登録し，Ninf-Gクライアントスレッドから戻された

子ペアを集団中の元の親ペアと置き換える．親ペア・

キューに絶え間なく親ペアを供給するため，複数の複

製選択/世代交代スレッドが動作している．Ninf-Gク

ライアントスレッドは，プロクシと 1対 1に対応し，

プロクシの初期化，プロクシへの親ペアの送信，プロ

クシからの子ペアの受信を行う．Ninf-G クライアン

トスレッドは，PCクラスタの計算能力に応じた数の

親ペアを親ペア・キューから取り出し，一度にまとめ

てプロクシへ転送する．本論文では，一度にまとめて

送られる複数の親ペアを「親ペア集合」☆とよぶ．そ

の後，Ninf-G クライアントスレッドは，親ペア集合

に子の生成/生存選択を適用した結果である子ペア集

合をプロクシから受け取り，子ペアをそれぞれ対応す

る複製選択/世代交代スレッドに戻す．マスタとプロ

クシ間の通信はセキュリティが要求されることから，

☆ 親ペア集合の大きさを |P |，1 つの親ペアから生成される子個
体数を nkid，親ペア集合から生成される総子個体数を Nkid

とする．本論文では，もし Nkid を nkid で割った余りが
0 の場合は |P | = Nkid/nkid，余りが x( �= 0) の場合は
|P | = Nkid/nkid + 1 と設定している．余りが x( �= 0) の
場合，|P | 個目の親ペアからは x 個の子が生成される．また，
|P | 個目の親ペアは親ペア・キューから削除されずに，別のNinf-

G クライアントスレッドによって処理される．したがって，1 つ
の親ペアは，複数の Ninf-G クライアントスレッドによって分
割されて処理されることもある．この場合，複製選択/世代交代
スレッドには複数の子ペアが戻ってくるため，それらの中から
最良 2 個体を選択して集団中の元の親ペアと置き換える．

図 6 サブマスタの構成
Fig. 6 Architecture of submaster.

Ninf-Gクライアントスレッドは Ninf-G 5),13) を利用

して実装されている．

何らかの障害によりプロクシとの通信が途絶えた場

合，Ninf-G クライアントスレッドは，子ペアが戻ら

ないことを複製選択/世代交代スレッドに通知した後，

終了する．これにより，全体の計算を止めずに，障害

が起こったサイトのみを安全に切り離すことができる．

メインスレッドは，定期的に集団の情報をファイル

に保存している．そのため，何らかの障害によりマス

タが止まってしまっても，一番最近に保存された集団

情報をファイルから読み込むことにより，そこから探

索を再開することができる．

マスタは，Javaを用いて実装されている．これは，

強力なスレッド機構，メモリ管理機構および例外処理

機構を利用できることから耐障害性を満たす実装を容

易に構築できると考えられるためである．

3.3.3 プロクシの実装

プロクシは，ゲートウェイ上で動作する C で実装

されたプログラムである．プロクシは，Ninf-G サー

バとしてマスタの Ninf-Gクライアントスレッドによ

り起動される．その後，プロクシは，rshを用いて計

算ノード上にサブマスタを起動し，リダイレクトされ

た標準入出力を介して，マスタから送られてきた親ペ

ア集合をサブマスタへ転送し，サブマスタから送られ

てきた子ペア集合をマスタへ返送する．

3.3.4 サブマスタの実装

サブマスタは，計算ノード上で動作するプログラム

である．サブマスタの構成を図 6 に示す．サブマスタ

は，プロクシから rshにより起動される Javaプログ

ラムである．図 6 に示すように，サブマスタは，メイ

ンスレッド，子の生成/生存選択スレッド，Ninf-1 ク

ライアントスレッドが協調動作している．

メインスレッドは，子個体キューの生成，子の生成/

生存選択スレッドおよび Ninf-1 クライアントスレッ

ドの初期化，標準入出力を介した親ペア集合/子ペア

集合のプロクシとの送受信を行う．子の生成/生存選

択スレッドは，プロクシから送られてきた親ペア集合

から親ペアを 1 つずつ取り出した後，交叉・突然変
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異の適用により複数個の子を生成して，子個体キュー

へ登録する．その後，すべての子個体の評価結果が，

Ninf-1 クライアントスレッドを介してワーカから戻

されたら，最良 2個体を選択し，親ペア集合中の元の

親ペアと入れ替える．子個体キューに絶え間なく子個

体を供給するため，複数の子の生成/生存選択スレッ

ドが動作している．Ninf-1クライアントスレッドは，

ワーカの初期化，ワーカへの子個体の送信，ワーカか

らの子個体の受信を行う．Ninf-1クライアントスレッ

ドは，計算ノードの計算能力に応じた数の子個体を一

度にまとめてワーカへ転送する．その後，Ninf-1クラ

イアントスレッドは，ワーカから返送されてきた子個

体の評価結果を，対応する子の生成/生存選択スレッド

へ戻す．サブマスタとワーカ間の通信はセキュリティ

が要求されないため，Ninf-1クライアントスレッドは

高速な Ninf-1 5),15) を利用して実装されている．

何らかの障害によりワーカとの通信が途絶えた場合，

Ninf-1クライアントスレッドは，子個体が戻らないこ

とを子の生成/生存選択スレッドに通知した後，終了

する．これにより，全体の計算を止めずに，障害が起

こったワーカのみを安全に切り離すことができる．

3.3.5 ワーカの実装

ワーカは，PCクラスタ内の計算ノード上で動作する

C++で実装されたプログラムである．ワーカは，サブ

マスタのNinf-1クライアントスレッドにより，Ninf-1

サーバとして起動される．その際，ワーカは，個体の

評価に必要なアミノ酸の立体構造ライブラリなどの

データファイルを読み込む☆．その後，ワーカは，サ

ブマスタの Ninf-1 クライアントスレッドから子個体

を複数個まとめて受け取り，すべての子個体を評価し

た後，それらをサブマスタの Ninf-1 クライアントス

レッドへ送り返す，という動作を繰り返す．

3.3.6 スライド転送方式による通信遅延の隠蔽

マスタとサブマスタ間は，暗号/復号化をともなう

インターネット上の通信区間を含むため，非常に通信

のオーバヘッドが大きい．図 7 (a)に示すように，通

常のRPCの場合，マスタは，親ペア集合 Pi をサブマ

スタへ送った後，戻り値である子ペア集合 Ci が返っ

てくるまで，Pi+1 を送信しない．そのため，サブマ

スタが Ci を送り返してから Pi+1 を受け取るまでの

☆ プログラム実行に必要なデータファイルやプログラム本体は，あ
らかじめ想定されるすべてのノードに配布されている必要があ
る．この作業は非常に煩雑になるため，提案システムにおいて
は，この作業を自動化するシェルスクリプトを自動的に生成す
るプログラムを提供している．本プログラムは，ファイル名や
配布先のノード名などの情報を定義したファイルを引数として
渡すことにより動作する．

図 7 通常の RPC とスライド転送手法の比較
Fig. 7 Comparison of normal RPC and slide transfer

method.

間，PCクラスタ上の全ワーカが遊んでしまう．

本論文では，ワーカの遊び時間を見かけ上なくす工

夫として，図 7 (b)に示すスライド転送方式を導入す

る．スライド転送方式におけるマスタ，サブマスタの

動作のシナリオを以下に示す：

( 1 ) あらかじめ P1 と P2 がマスタからサブマスタ

へ転送される．i = 1 に初期化する．

( 2 ) サブマスタが Pi の処理を開始する．

( 3 ) Pi+2 がマスタからサブマスタへ転送される．

RPC の戻り値として Ci がサブマスタからマ

スタへ戻される．

( 4 ) i = i + 1 として，ステップ 2へ．

これにより，サブマスタからマスタへ Ci が送り返

されから，サブマスタがマスタから Pi+2 を受け取る

までの間においても，サブマスタは Pi+1 の処理をで

きる．したがって，ワーカの遊び時間を見かけ上なく

すことができると考えられる．

4. 実 験

本章では，提案システムのスケーラビリティとスラ

イド転送手法の有効性，提案システムの耐障害性を検

証する．さらに，実運用を想定した運用試験も行う．

実験に用いたグリッドテストベッドは，徳島大小野

研，東工大合田研，東京電機大藤沢研，東工大松岡研，

産総研グリッドセンターの 5サイトの PCクラスタを

インターネットで相互接続した合計 1,196CPUから

構成されるグリッド計算環境である．各サイトの PC

クラスタのスペックを表 1 に示す．

対象問題は，78残基のアミノ酸からなる hmg2b蛋

白質の立体構造決定問題を用いた．
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表 1 各サイトの PC クラスタのスペック
Table 1 Spec of PC clusters at each site.

サイト CPU プロセッサ数 ソフトウェア
徳島大小野研 Athlon MP 2000+ 126 Globus : 2.4.*

Athlon MP 2800+ 84 Ninf-G : 2.2.0

東工大合田研 Pentium III 1.4GHz 70 Java : 1.4.*

東京電機大藤沢研 Athlon MP 2400+ 78 gcc : 2.95.*

Opteron 240 (64 bit) 30 glibc : 2.2.*

東工大松岡研 Athlon MP 1900+ 194 CA : ApGrid

Athlon MP 2000+ 66

Opteron 242 (32 bit) 74

産総研グリッドセンター Xeon 3.06GHz 374

表 2 1 個体あたりの平均評価時間と Pentium III 1.4GHz の性能を 1.0 としたときの各 CPU の性能比
Table 2 Average evaluation time per an individual and the performance ratio of

each CPU when the performance of Pentium III 1.4GHz is 1.0.

サイト CPU 平均評価時間 [ms] 性能比
徳島大小野研 Athlon MP 2000+ 2,445.7745 1.1950

Athlon MP 2800+ 1,761.8762 1.6588

東工大合田研 Pentium III 1.4GHz 2,922.6529 1.0000

東京電機大藤沢研 Athlon MP 2400+ 2,178.7201 1.3415

Opteron 240 (64 bit) 2,192.8993 1.3328

東工大松岡研 Athlon MP 1900+ 2,490.8498 1.1734

Athlon MP 2000+ 2,413.2505 1.2111

Opteron 242 (32 bit) 2,506.4472 1.1661

産総研グリッドセンター Xeon 3.06GHz 1,306.4318 2.2371

4.1 実験 1：スケーラビリティおよびスライド転

送手法の有効性の検証

本実験で用いるグリッドテストベッドは，能力の異

なるCPUを搭載した PCクラスタで構成されている．

そこで，まず，スケーラビリティを調べるための予備

実験として，各 CPUの性能比を調べる実験を行った．

本予備実験では，各 CPUを用いて，11,100個の個体

を評価した．表 2 に，1 個体あたりの平均計算時間，

および，Pentium III 1.4GHzの性能を 1.0としたと

きの各 CPUの性能比を表している．また，表 2 に基

づき，CPU数を Pentium III 1.4GHzで正規化した

「正規化 CPU数」を表 3 に示す．

次に，提案システムのスケーラビリティおよびスラ

イド転送手法の有効性を調べる実験を行った．本実験

では，徳島大小野研，徳島大小野研＋東工大合田研，

徳島大小野研＋東工大合田研＋東京電機大藤沢研，徳

島大小野研＋東工大合田研＋東京電機大藤沢研＋東工

大松岡研，徳島大小野研＋東工大合田研＋東京電機大

藤沢研＋東工大松岡研＋産総研グリッドセンターと利

用するサイトを順に増やしていったとき，500世代を

実行するのに要した時間を計測した．マスタの管理し

ている集団の集団サイズは 500 とした．マスタにお

ける複製選択/世代交代スレッドの同時実行数は，徳

島大小野研の PCクラスタのみを利用する場合に 10，

徳島大小野研＋東工大合田研の PCクラスタを利用す

表 3 Pentium III 1.4GHz の能力を 1.0 としたときの正規化
CPU 数

Table 3 The normalized number of CPUs when the

performance of Pentium III 1.4. GHz is 1.0.

利用サイト 実 CPU 数 正規化 CPU 数
徳島大小野研 210 289.9111

徳島大小野研+東工大合田研 280 359.9111

徳島大小野研+東工大合田研
+東京電機大藤沢研 388 504.5279

徳島大小野研+東工大合田研
+東京電機大藤沢研

+東工大松岡研 822 1,014.9840

徳島大小野研+東工大合田研
+東京電機大藤沢研

+東工大松岡研
+産総研グリッドセンター 1,196 1,851.6692

る場合に 14，徳島大小野研＋東工大合田研＋東京電

機大藤沢研の PC クラスタを利用する場合に 16，徳

島大小野研＋東工大合田研＋東京電機大藤沢研＋東工

大松岡研の PC クラスタを利用する場合に 36，徳島

大小野研＋東工大合田研＋東京電機大藤沢研＋東工大

松岡研＋産総研グリッドセンターの PCクラスタを利

用する場合に 50と設定した．マスタが各サイトに一

度に投げる親ペア数は，各サイトで生成される子個体

数が CPU数× 4と同じになるように設定した．各サ

ブマスタ上における子の生成/生存選択スレッドの同

時実行数を 18，それぞれの子の生成/生存選択スレッ
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図 8 正規化 CPU 数 vs. 計算時間（78 残基）
Fig. 8 Normalized no. of CPUs vs. computation time (78

residues).

図 9 正規化 CPU 数 vs. スピードアップ比（78 残基）
Fig. 9 Normalized no. of CPUs vs. speed up (78 residues).

ドにおける 1世代あたりの生成子個体数を 200と設定

した．サブマスタが各ワーカに一度に投げる子個体数

は 1と設定した．本問題における 1個体あたりのデー

タ量は，約 11.5KB である．スライド転送方式を用

いた場合と用いなかった場合の結果を図 8，図 9 に示

す．図 8 は，正規化 CPU数と計算時間の関係のグラ

フを示す．図 9 は，正規化 CPU数と Pentimum III

1.4GHzの計算速度を 1.0としたときのスピードアッ

プ比の関係のグラフである．グラフは，いずれも独立

3試行の平均値である．図 9 より，スライド転送手法

を用いた提案システムが理想に近いリニアなスケーラ

ビリティを示していることが分かる．また，スライド

転送手法を用いた場合と用いなかった場合を比較する

ことにより，スライド転送手法の有効性を確認できる．

4.2 実験 2：耐障害性の検証

以下の状況を人為的に発生させた結果，システム全

体の処理は止まらずに正常に計算を続けることを確認

した．

• マスタ⇔ プロクシ，プロクシ⇔ サブマスタ，サ
ブマスタ ⇔ ワーカのコネクションを切断

• マスタ⇔ プロクシ，プロクシ⇔ サブマスタ，サ

ブマスタ ⇔ ワーカの通信路を物理的に切断

• プロクシ，サブマスタ，ワーカのプログラムを異
常終了

また，マスタが異常終了した場合でも，途中から計

算を再開できることを確認した．

4.3 実験 3：実運用を想定した運用試験

実運用を想定して，打ち切り世代を 30,000世代と

して実験を行った．実験には，徳島大小野研＋東工大

合田研＋東京電機大藤沢研＋東工大松岡研＋産総研グ

リッドセンターのすべての PC クラスタを利用した．

ワーカとして利用した CPU 数は合計 1,196 である．

その他のパラメータは実験 1と同じである．その結果，

約 2時間 40分（3試行の平均）で正常に終了するこ

とを確認した．同じ計算を Pentium III 1.4GHzのシ

ングル CPUマシンで実行すると約 200日かかる．こ

れより，提案システムにより，実際の規模の問題でも，

現実的な時間内に計算を終了することができることが

確認された．

5. 考 察

5.1 残基数とスケーラビリティの関係に関する考察

前章で用いた 78 残基の hmg2b 蛋白質よりも残基

数が少ない蛋白質を対象とした場合，1個体あたりの

評価時間が短くなるため，提案システムはスケーラビ

リティが劣化すると考えられる．そこで，hmg2b蛋白

質を構成する 3本の α-helixのうち 1本を取り去るこ

とにより人工的に作成した残基数 49の問題を対象に，

提案システムの性能がどのように変化するかについて

実験的に考察する．残基数 49 とした場合，1 個体の

平均評価時間は 1.003秒である．これは，前章で用い

た残基数 78の蛋白質の約 1/3である．また，1個体

あたりのデータ量は 7.76KBであった．残基数 49の

問題に提案システムを適用した際の，正規化 CPU数

と Pentimum III 1.4GHzの計算速度を 1.0としたと

きのスピードアップ比の関係のグラフを図 10 ☆に示

す．これより，4サイトまでは比較的良好なスケーラ

ビリティを見せている．しかし，5サイトまで増やす

と，通信遅延を隠蔽しきれなくなり，理想的なスピー

ドアップを示す直線から大きく離れてしまっている．

しかし，4サイトを利用することで，30,000世代実行

するのにかかる時間は約 1時間 45分程度であり，実

運用上，十分な性能であると考えられる．

☆ 本グラフは，残基数 49 の問題で 1 個体あたりの平均評価時間
を再計測し，その結果を用いて再計算された正規化 CPU 数を
用いている．そのため，グラフの横軸の範囲が残基数 78 の場合
と微妙に変化している．
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図 10 正規化 CPU 数 vs. スピードアップ比（49 残基）
Fig. 10 Normalized no. of CPUs vs. speed up (49

residues).

5.2 並列化の探索性能への影響に関する考察

提案システムでは，並列化効率を向上させるために，

複製選択から世代交代までの世代ループを同時に複数

実行する形で，オリジナルのMGGのアルゴリズムを

変更している．そのため，探索性能が劣化してしまう

恐れがある．ここで，探索性能とは，「得られた最良

解の精度」と「最良解が得られるまでに評価した解候

補の数」である．これに関して，著者らのグループで

は，関数最適化や組合せ最適化における典型的なベン

チマーク問題を用いて，系統的な実験を行っている9)．

その結果，NMR蛋白質立体構造決定問題のような変

数の組合せを最適化する問題においては，世代ループ

の同時実行数の増加による探索性能の劣化はほとんど

見られないという結果を得ている．探索性能の劣化が

最も見られたのは，変数間に非常に強い依存関係を持

つ関数最適化問題であった．この問題では，得られた

最良解の精度は変わらず，最良解が得られるまでに評

価した解候補の数が若干増加した．しかし，その増加

は，世代ループの同時実行数を増やしたことにより得

られる並列化効率の向上に比べれば十分に小さな値で

あった．詳細は文献 9)を参照されたい．

6. 関 連 研 究

本研究の関連研究として，合田らによるグリッド上

での分枝限定法の並列化に関する研究があげられる7)．

合田らは，細粒度のタスクをグリッド上で効率良く実

行するために，階層的マスタ・ワーカ方式を用いて並

列化を行う方法を提案している．合田らのシステムで

は，スーパバイザ（本研究におけるマスタに相当）と

マスタ（本研究におけるサブマスタに相当）間の通信

に Ninf-G，マスタとワーカ（本研究におけるワーカ

に相当）間の通信に Ninf-1 を用いている．したがっ

て，本研究における提案システムは，合田らの提案し

た階層的マスタ・ワーカ方式のGAへの適用例として

位置づけられると考えられる．しかし，合田らのシス

テムには，本研究で提案したスライド転送方式に相当

する工夫が入っていないため，インターネット上の通

信遅延を隠蔽することができていないという問題があ

ると考えられる．

大規模アプリケーションをグリッド上で並列化する

プログラミング方式としては，合田らの研究や本研究

のような GridRPC をカスケードする方式のほかに，

GridRPC と MPI を組み合わせる方式も提案されて

いる12)．また，中田らは，グリッドの階層構造を考慮

した階層型分散実行環境 Jojo 16) を提案し，そのうえ

で組合せ最適化問題を容易に解くための最適化システ

ム jPop 14) を提案している．jPopでは，すべてのプ

ログラムが Javaで書かれていることが前提であるた

め，jPopを用いるためには，個体を評価するための

ワーカプログラムを C++から Java へ書き換える必

要があると考えられる．

7. お わ り に

本論文では，NMR 蛋白質立体構造決定のための

グリッド向け GA システムを提案した．5 サイト/

1,196CPU から構成されるグリッドテストベッドを

用いて，提案システムのスケーラビリティ，耐障害性

の評価を行った．その結果，78残基の問題において，

1,196CPU まで理想的なスケーラビリティを示すこ

とを確認した．また，さまざまな障害が起こっても，

止まらずに計算を継続することを確認した．さらに，

最適化計算が終了するまで実行したところ，Pentium

III 1.4GHzでは 200日かかるのに対し，提案システ

ムでは約 2時間 40分で正常終了することを確認した．

今後の課題としては，実際の蛋白質への適用を通じ

て，交叉，突然変異などの探索オペレータを改良する

こと，NMR蛋白質立体構造決定の専門家が本システ

ムを利用しやすいように，WEBポータルインタフェー

スを開発することなどが考えられる．また，本論文で

提案したグリッド上での並列化手法において，NMR

蛋白質立体構造決定問題に依存している部分は，個

体のデータサイズと個体の評価時間のみである．した

がって，個体表現，交叉方法，評価器の部分を自由に

差し替えられるようにフレームワーク化すれば，さま

ざまな問題へ適用可能であると考えられる．したがっ

て，提案手法のフレームワーク化も今後の課題である．

さらに，提案システムにおいては，ユーザは PCクラ

スタ内部の情報を詳細に知っている必要がある．すな

わち，ユーザは各サイトの PCクラスタ内のノードの
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スペックや各ノードが現在利用可能かどうかについて

調べて，それらの情報をサブマスタへ渡す必要がある

ため，ユーザにとって煩雑である．サブマスタで自動

的にそれらの情報を収集させる機能を実現し，ユーザ

が PCクラスタ内部の情報を知らなくてもシステムを

利用できるようにすることも今後の課題である．
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