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1. 開発の背景  

「京」は 1 ノード 1CPU (8 コア), 合計 82,944
台の計算ノードが Tofuインターコネクトによって
接続された計算機システムである．その構成上ハー

ドウェアの性能を引き出すためには,  
・MPI/OpenMPのハイブリッド並列化 
・高MPI並列に対応した演算アルゴリズム 
・全体通信の隣接通信への置換 
が求められる． 
	
 一方、分子動力学 (MD) 計算は生体・バイオ系
の研究手法として広く用いられている．MD計算に
おいてタンパク質や生体膜の物性を正しく再現す

る際鍵となるのが電荷間の長距離静電相互作用で

ある．NAMD[1], GROMACS[2]などの従来のMD
ソフトでは PME (Particle Mesh Ewald) 法によっ
てこの静電相互作用を計算しているが, その内部
で FFT を利用しているために, 数百コア並列でス
ケーラビリティが飽和していた[3]．当グループで
は高速多重極展開法 (FMM)[4] の実装によりこの
問題を回避し, 「京」利用時に想定される数万MPI

並列であっても並列化効率を維持しえる MD 計算
ソフトの開発を目指している． 

2. 開発の内容  

2.1 仕様	
 表１に Modylas 開発計画の概要を示し
た．生体・バイオ系を対象とした MD 計算を前提
としているため, 短距離 LJ相互作用, Coulomb相
互作用に加え CHARMM 等の様々な汎用ポテンシ

ャル関数の計算に対応する．統計力学的アンサンブ

ルは NVE, NVT (能勢-Hooverチェイン), NPT (能
勢-Hoover-Anderson) および NPT パリネロ-ラー
マンを選択でき RESPA 法に従い運動方程式の数
値積分を行う．化学結合間に距離拘束条件を導入し

時間刻みΔtを稼ぐSHAKE/RATTLE/ROLL法につ
いても実装する． 
2.2 MPI 並列	
 MD計算の基本セル全体を各辺 2
のベキ乗個のサブセルに分割し, プロセス数に応
じた均等な個数のサブセルを各プロセスに担当さ

せる（領域分割セルブロック）．数値積分および

SHAKE は各プロセスが担当したセルブロック内
の原子についてのみ行う． 

「京」スーパーコンピュータ上での運用を前提に開発を進めている汎用分子動力学シ

ミュレーションソフト Modylas (MOlecular DYnamics simulation software for 
LArge System) の内容を紹介する． 

   Content of our development of a general-purpose molecular dynamics simulation 

software—Modylas (MOlecular DYnamics simulation software for LArge System) on the K 

supercomputer is briefly introduced. 
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2.3 相互作用計算	
 分子内相互作用, LJ相互作用
および Coulomb 相互作用の粒子対部分は各軸方向
に近接 2サブセル, 計 125サブセル内の該当相手原
子と計算する．FMM部分については各階層自プロ
セス担当スーパーセルと近接 875 スーパーセル間
とで相互作用を計算する．ここでスーパーセルとは

一つ下の階層の 2*2*2 個のサブセルもしくはスー
パーセルが結合されたもので多重極子の展開中心

をその中心に持つ．  
2.4 通信	
 2.3 節で述べた相互作用対象の粒子座
標および多重極子情報はすべて相互作用範囲内で

の send/recv型隣接通信で取得する．その際トーラ
ス型ネットワークを考慮しホップ数最小かつ通信

の相互衝突が起こらないようなコーディングを行

った．さらに通信バッファー配列とのコピーを最小

限にしかつデータへの連続アクセスを実現する手

法（メタデータ法と呼称）を実装した． 

3. 性能計測結果  

インプットとして PYPタンパク質 64分子, カウ
ンターイオン 320個, 水 375744分子の計 1249984
原子 (サブセル数32768個, 平均38原子/サブセル) 
の実際的な系を用い「京」にて測定した結果の例を

図１とした．ここでは LJ相互作用および Coulomb
相互作用の粒子対部分のみを演算部/通信部別に示
してある．高MPI 並列時に懸念される通信部は演
算部 (ms オーダー) に対して無視できるほど小さ
い（100 µsオーダー）．結果粒子対計算部全体がほ
ぼ理想的にスケールしている．当日は可能な範囲で

その他の部分についても議論する． 
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 表１	
 Modylas開発計画の概要 
コンパイラー対応 富士通 frt, インテル ifort, PGI pgf90 
並列方式 MPI/OpenMPのハイブリッド並列, SIMD 
力場 CHARMM (with CMAP), AMBER, OPLS 
アンサンブル NVE, NVT, NPT, NPTパリネロ-ラーマン 
数値積分 RESPA 
拘束動力学 SHAKE/ROLL, RATTLE/ROLL 
静電相互作用 Ewald, Particle Mesh Ewald (PME), 高速多重極展開法 (FMM) 
＊Inputは入力支援ソフト Nano-Ignition[5]にて作成 

 
図 1 LJ相互作用および Coulomb相互作用の粒子
対部分の経過時間 (ms)．ただし整備中のシステム
による暫定的な数値． 

Node number (x8cores) 
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