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分子動力学専用計算機 MDGRAPE-4

大野 洋介1,a) 泰地 真弘人1 大村 一太1 森本 元太郎1 長谷川 亜樹1

概要：ミリ秒タイムスケールのタンパク質等の生体分子の古典分子動力学シミュレーションを達成するた
めに開発中の分子動力学専用計算機 MDGRAPE-4について報告する。汎用並列計算機での生体分子の古
典分子動力学シミュレーションのストングスケーリングは主に通信性能によって制限されている。これ

を解消するため MDGRAPE-4では専用パイプライン演算器とネットワークインターフェイスを統合した
SoCを採用した。計算プログラムとしては Gromacsを選択したが、専用 SoCで動作させるため大幅な変
更が必要となり、ハードウェアの製造と並行して、MDGRAPE-4用の Graomacsの開発を進めている。

1. Introduction

古典分子動力学シミュレーションでは、古典近似の結合

力、クーロン力、分子間力で相互作用する原子の運動方程

式を数値積分することで、原子・分子で構成される系の構

造・エネルギー等の時間発展を計算する。原子の個数を N

としたときの演算量は数値積分と結合力計算は O(N)であ

るのに対し、遠距離二体相互作用であるクーロン力と分子

間力はO(N2)となり、全体の計算時間の多くを占める。そ

のため原子数の多い系を扱うために様々なアルゴリズムが

使用されている。代表的なものは FFTを利用し演算量を

O(NlogN)に減らす PME法 [2]である。大規模並列環境

では FFTより並列性の優れており O(N)法である FMM

も利用されはじめている [1]。計算条件によっては、Wolf

法 [13]、zero-dipole summation[5]、isotropic periodic sum

(IPS) [14]のような演算量が O(N)のカットオフ法も使用

される。これらは、アルゴリズムによって演算量を減らし

ているが、全く異なるアプローチとして GRAPE[3]のよ

うな専用計算機により二体相互作用計算を加速する方法も

ある。

GRAPEは元々は天文学の重力多体問題専用計算機とし

て開発された。重力多体問題では銀河や球状星団のような

恒星の集団を重力相互作用する質点系として扱う。重力は

クーロン力と同様に大きさが距離の二乗に反比例する二

体力であるため質点の個数を Nとすると O(N2)の演算量
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が必要となり、重力多体系の数値計算の計算量のほとんど

を重力の計算が占める。１ペアあたりの演算量は距離の逆

数が必要なため 20演算以上と多くペア数も多いため段数

の深いパイプラインで高スループットが可能である。この

ような考えに基づき、重力パイプライン (GRavity PipE)

が開発された。クーロン力も符号の有無以外は重力と同じ

形式であるため、距離だけに依存する二体相互作用である

Lennard-Joneモデルの分子間力も扱えるようにパイプライ

ンを拡張することで、MDにも使用できるGRAPEが開発

された。その後MD用GRAPEはMDGRAPEとして独立

に開発されるようになった。。MDGRAPE-3[6], [12]では、

100台のホスト計算機と 48000個の専用 LSIで 1PFlopsの

ピーク性能で、1700万原子の計算で実効性能 185TFlops

を達成した。初期のGRAPE/MDGRAPEは汎用計算機に

接続するアクセラレーターとして実装された。O(N2)計

算ではデータあたりの演算量が多いため O(N)のデータ転

送コストはは汎用の I/Oでもボトルネックにならなかった

からである。また、二体相互作用計算部分のみを専用ハー

ドウェア化し、既存の汎用計算機とその上で動作するソフ

トウェアを使用することで、設計コストを抑えることがで

きた。しかしながら、並列化、演算性能の向上、演算量の

少ないアルゴリズムへの対応により、アクセラレーターと

汎用コアやノード間通信が問題となった。MDGRAPE-3

の場合、高い計算効率を達成するには専用 LSI あたり数

千原子の規模が必要で、上述の計算例では、計算時間は

550ms/stepであった。大きな系を計算するウイークスケー

リングでの性能向上は可能であったが、小規模計算で計算

時間を短縮するストロングスケーリングでの性能向上は困

難であった。

生命科学では古典分子動力学シミュレーションは水中
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のタンパク質・DNA・糖脂質二重膜等の生体分子の構造

変化・エネルギー等を計算するのに用いられる。計算規模

は小型のタンパク質で数万原子（水を含む）であるが、多

数の生体分子を含む系では 1000万原子を越える規模にな

る。一方、タイムスケールは生体中の現象ではミリ秒以上

のものが多い。時間刻みは結合力のタイムスケールにより

2fs程度となるため、必要なステップ数は 5× 1011 となる。

通常の計算機環境では 1ステップの計算時間は ms程度で

あるので、1日で 200ns、100日かけても 20µs程度の積分

時間にしか到達しない。ms積分のためには 20µs/step程

度と 50倍近い計算時間の短縮が必要となる。必要な演算

性能は 1PFlops程度で京のような大規模並列計算機で達

成されているが、通信性能、特に通信レイテンシによるス

トロングスケーリングの限界で計算時間の短縮は困難で

ある。MDGRAPE-4では分子動力学計算に特化した専用

パイプラインとネットワークインターフェースを集積し

た SoC(System on Chip)でストロングスケーリング性能

を追求しミリ秒オーダーの生体分子シミュレーションを

可能とする計算機である [7]。同様の専用計算機としては

Anton[11]がある。

2. 計算手法

Newtonの運動方程式を全ての原子に関して数値積分す

ることで系全体のダイナミクスを計算する (式 1)。生体分

子のMDでは leap-frogや velocity-Verletが使われること

が多い。運動方程式そのものは全エネルギーが保存される

形式であるので、最も単純なアンサンブルは粒子数、体積、

エネルギー一定（NVE）で、平衡化や実験との比較のため

には、粒子数、体積、温度一定（NVT）や粒子数、圧力、温

度一定（NPT）が使われ、温度や圧力を制御する計算が追

加される。いずれもアンサンブルでも O(N)の計算量であ

る。力は、結合力、分子間力、クーロン力である。結合力

は調和振動子等の古典近似で表現する (式 2はポテンシャ

ル表記で、rで微分したものが力である)。分子間力は生体

分子を対象とする場合、Lennard-Jonesモデルを使うこと

が多い (式 2) 。
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式 2 の第一項から第三項が結合力で、第一項、第二項

の結合距離、結合角の項は復元力が大きく高速な振動とな

り他の項による力より短い時間刻みが必要となる。このた

め、古典調和振動子の形式で計算せず、距離、角度の拘束

条件として扱う場合もある。多数の原子が結合したタンパ

ク質では全ての結合距離を拘束するのは困難なため、水素

を含む結合のみ拘束条件で扱う場合が多い。結合の個数は

ほぼ原子数に比例するため計算量は O(N)である。

第四項が遠距離二体力である分子間力（Lennard-Jones

モデル）とクーロン力である。分子間力は距離による減衰

が早く、0.9-1.2nmでカットオフしても計算誤差は少ない。

水中生体分子では粒子密度はほぼ一定なのである原子から

カットオフ距離にある原子数もほぼ一定であり、カットオ

フを適用した場合の演算量は O(N)である。クーロン力は

減衰が遅いため短い距離での単純なカットオフでは誤差が

大きいため、後述するようなアルゴリズムが使われる。従

来の GRAPE/MDGRAPE では二体相互作用の計算が加

速されるので長い距離でのカットオフを使用することが多

かった。

2.1 クーロン力計算手法

クーロン力の計算量を削減するアルゴリズムが必要とな

る。現在、生体分子のMDではParticle Mech Ewald(PME)

法 [2]がよく使われている。PME法は Ewald法 [4]を元に

しておりクーロン力を周期境界条件化で波数空間と実空間

に分解して計算する（式 3）。
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波数空間ではガウス分布で補正した電荷による力（式 3 第

二項）を計算し、実空間ではガウス分布補正と本来の点電

荷の差である補正誤差関数の形の電荷による力（式 3 第一

項）を計算する。これにより波数空間でも実空間でも誤差

を抑えてカットオフできる。元々の Ewald法では電荷分布

のフーリエ変換と波数空間で計算した力から原子への力へ

の逆フーリエ変換の計算コストが問題であったが、PME法

では電荷分布を近傍メッシュ点に配分することでフーリエ

変換に FFTを使い高速化している。実空間でのカットオ

フ計算、メッシュ点への電荷配分は O(N)の演算量に抑え

られ、メッシュ点数が原子数にほぼ比例する条件では FFT

の演算量は O(NlogN)となる。MDGRAPE-4は 10万原

子程度の小規模計算を対象としており、512 ノード中 64

ノード使用して 323 − 643 程度の FFTを実行する。元々

の Ewald法ではガウス分布で電荷を広げているが、PME

法では精度と演算量のバランスからメッシュ点への電荷分
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図 1 MDGRAPE-4 board

SoCがファン・ヒートシンク付きで 8個実装されている。ボー

ド上の 8 チップは 2x2x2 のメッシュ状に接続されている。残

りのインターフェースは中央部で光信号に変換され、6方向送

受信毎にまとめられ上部の光コネクタを経由して他のボード

へ接続される。

配（Charrge Assignment）とメッシュ点での力から原子に

働く力への補完計算（Back Interpolation）に xyz軸毎の

B-splieを使用している。MDGRAPE-4の専用パイプライ

ンは距離のみに依存する関数形を高速で処理できるため、

原子の座標を中心としたメッシュ点でのガウス関数の計

算も高速化できる。このため、ガウス関数でメッシュ点へ

の電荷を分配する GSE(Gaussian Split Ewald)[10]を採用

する。

3. ハードウェア

MDGRAPE-4は 512個の SoCを 3Dトーラスで結合し

て構成される。MDGRAPE-4の SoCは 2.5TFlops相当の

ピーク性能で、512個で 1PFlops相当のピーク性能となる。

8個の SoCが一枚のボードに実装され (図 1)、ボード上の

8チップは 2x2x2の 3Dメッシュ結合となっている。

3.1 チップ構成

MDGRAPE-4の SoCは二体力専用パイプライン（以下

パイプライン）64個、汎用コア 64個、ネットワークイン

ターフェース、コントロール汎用コア、グローバルメモリ

で構成されている (図 2)。パイプラインと汎用コアはそれ

ぞれ 8 個づつ 8 ブロックにまとめられている。パイプラ

インは 32bit固定小数点で分子間力とクーロン力を計算す

る。動作クロック周波数は 800MHzである。二体力計算の

演算数が 50演算相当とすると 40GFlops相当のピーク演

算性能で、チップ（64パイプライン）で 2.5TFlops相当と

なる。グローバルメモリの容量は 1.8MByteで各ユニット

からアクセスできる。汎用コアからは 9.6GByte/s、パイ

プラインからはリード 14.4GByte/s、ライト 7.2GByte/s、

ネットワークインターフェースからは 4.8GByte/sでアク

セスできる。汎用コアは動作クロック周波数 600MHzの

XtensaTMLX4 （Tensilica社）で、8kByteの命令メモリ、

8kByteのデータメモリ、4kByteの命令キャッシュ、4kByte

のデータキャッシュを持つ。グローバルメモリはレイテン

シが長いため、計算性能が要求される場合は命令メモリ・

データメモリを使用する。命令メモリメモリにはフロント

エンド計算機から直接書き込めない。フロントエンドから

書き込み可能な 512kByteのインストラクションメモリが

32コア毎にあり、複数の実行コードを配置しておくことが

できる。汎用コアは必要に応じて DMA転送によりインス

トラクションメモリ上の実行コードを命令メモリへコピー

して使用する。データメモリもフロントエンド計算機から

直接アクセスできず、汎用コアが適時グローバルメモリと

データメモリの DMA転送を行なう。コントロール汎用コ

アは基本性能は汎用コアと同じであるが、他のユニットや

フロントエンドとのメッセージ送受信機能を持つこと、独

自の 64kByteのインストラクションメモリを持つこと、フ

ロントエンドとのデータ受け渡しのための 32kByteのバッ

ファメモリへアクセスできることが異なる。

4. ソフトウェア

MDGRAPE-3までは二体力専用パイプラインを汎用計

算機（ホスト計算機）に接続するアクセラレータ型であり、

専用パイプラインは関数形を決定するパラメータ等が変

更可能なだけで CPUのようなプログラムを実行する機能

はなかった。MDプログラムはホスト計算機上で実行され

た。実行開始時にMDGRAPEのパラメター設定をする、

メインループ中の二体力計算部分をMDGRAPEを呼び出

す関数に差し替える、といった変更のみで、既存のMDプ

ログラムを使用していた（図 3上）。

MDGRAPE-4ではプログラムを実行できる汎用コアを

搭載しており、専用パイプラインで計算する二体力以外の

計算も実行できる。設計コストと計算性能の観点からMD

計算の実行のみを想定した設計で、フロントエンド計算機

とのデータ転送以外の I/O機能は持たず、OSも搭載しな

い。そのため、ユーザーインターフェース、ファイル入出
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図 2 MDGRAPE-4 SoC

8x8 パイプライン (Pipeline Blocks)、8x8 汎用コア (GP

Blocks)、ネットワークインターフェース (Network Unit)、コ

ントロール汎用コア (Control GP)、グローバルメモリ (Global

Memory) で構成されている。メッセージの送受信でコント

ロール汎用コアが他のユニットを管理する (緑線）。[8] Figure4

力等のメインループ以外の処理はフロントエンド計算機で

実行し、MDGRAPE-4では転送された初期条件・データ

をもとにメインループのみを実行する（図 3下）。メイン

ループ中の計算のうち、二体力計算、Charrge Assignment、

Back Interpolattionはパイプラインが担当し、FFT、結合

力、leap-frogは汎用コアが担当する。周辺チップとの通信

はネットワークインターフェースが行う。メインループの

制御、各処理の開始指示や終了確認はコントロール汎用コ

アが行う。分子動力学計算ソフトウェアは Gromacs[9]を

選択した。フロントエンド実行部分はそのまま使用できる

が、MDGRAPE-4にオフロードするメインループ部分は

大幅な変更が必要である。そのため Gromacsの開発チー

ムと共同でMDGRAPE-4用のメインループ部分の開発を

行なっている。

4.1 メインループ

パイプラインが担当する計算は通常のソースコードでは

なく、目的の計算が行われるパラメータを設定してパイプ

ラインを起動するコードとなり、汎用機用コードとは完全

に異なるものとなる。

汎用コアは I/Oを伴わなければ汎用機とほぼ同じコード

を実行できるが、コード領域に入りきるようにサイズを切

り詰める必要がある。そのため、計算手法やモデルを選択

する機能は省略し、特定の手法・モデルのみを実装する。

算術関数も入力範囲や精度を制限し、最小限の逐次近似や

補完多項式を用いて、高速化とコードサイズの縮小を行な

う。パイプラインの入出力が固定小数点であるため、浮動

小数点との相互変換、汎用コアでの計算の一部も固定小数

図 3 MD 計算の流れ

上：MDGRAPE-3 の場合、二体力計算（non-bond）のみ

MDGRAPE-3 が処理し、その他の部分は汎用のホスト計

算機上で処理される。

下：MDGRAPE-4の場合、ファイル入出力のような前処理・

後処理をフロントエンド計算機で行ない、メインループが

MDGRAPE-4 で処理される。MDGREAPE-4 の内部では

ループ全体のフロー制御はコントロール汎用コア（Control

GP）が行ない、結合力（bond）と積分（update）は汎用コア

（GP）が、二体力計算はパイプライン（Pipeline）が、座標・

力の通信（comm pos/force）はネットワークインターフェー

ス（NIF）が処理する。

（メモリアクセスや PME/GSE 処理は省略）

点演算化するといった変更も必要となる。

ネットワークインターフェースはメモリ上の通信コマン

ドに従って DMAを用いて自律的に通信を行なうが、コン

トロール汎用コアからメッセージ送信で通信コマンドの

実行開始し、通信完了はメッセージ受信でコントロール汎

用コアが検出する。メッセージ送受信でネットワークイン

ターフェースを制御するコントロール汎用コア用のコード

が必要となり、MPIのような高度な APIで記述された汎

用機コードとは完全に異なるものとなる。

依存関係に基づいて逐次処理させたりオーバーラップさ

せて並列処理させるような制御もコントロール汎用コアの

コードで行なう。

4.2 データ構造

MDGRAPE-4は 512チップ、チップ内のパイプライン

や汎用コアが 8個× 8ブロックと多階層で並列化されて

いる。8ブロック間はグローバルメモリを単純に共有する

だけでコヒーレンス等の機能がないため、ソフトウェア的

にデータの分割と管理を行なう必要があり、汎用機のよう

なスレッド並列とは大きく異なる。また、パイプラインの

バッファ長の 16原子で最小分割単位が制限される。これ

らの理由から、MDGRAPE-4の階層構造やデータ長に特

化したデータ構造とデータ分割方式を検討する必要がある。
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5. 開発状況

5.1 ハードウェア

現在、8チップボードの動作検証を進めている。チップ

単体の検証としては、パイプライン等の個々のユニットの

基本的な動作の確認、さらに、水分子 600原子程度の単純

化したカットオフ計算をコントロール汎用コア、汎用コ

ア、パイプラインを連動させて実行できることを確認した。

チップ間通信は、物理層に近い部分のパラメータ設定等の

調整をし、データの送受信が正常に行われることを確認し

た。2x2x2のトーラスとなるようにボード間通信ポートを

接続することで、光インターフェースを経由した通信に問

題がないことを確認した。

5.2 ソフトウェア

新規に書き起こした単純化したカットオフ計算のメイン

ループをMDGRAPE-4に移植した。まず、汎用機用コー

ドと同じコードが汎用コアで動作することを確認した。次

に、二体力計算、結合力計算、leap-frogといった単位の関

数を、コントロール汎用コアが開始メッセージを送信する

ことで汎用コアが実際の計算を行なう形に変更し、コント

ロール汎用コアによるメインループ制御と計算部分の汎用

コアへのオフロードを確認した。続いて、二体力計算をパ

イプラインに行なわせるコードと合わせて、コントロール

汎用コア、汎用コア、パイプラインでメインループ中の計

算を進める最低限の基本コードを動作させた。汎用コアに

よる FFTは基本コードの開発を外注している。

5.3 性能評価

現状では部分的なMDコードしか移植できていないため、

主にユニット毎の個別の性能を測定した。MDGRAPE-4

の SoCにはパフォーマンス測定用のカウンターやリアル

タイムクロックがないため、測定対象のユニットからの完

了メッセージをポーリングするループの回転数から諸費し

たクロックサイクルを推定した。

1パイプラインブロック（8パイプライン）による 600

原子の計算は約 30%の効率であった。データ構造・データ

分割のコードが開発中のため実際の計算条件に近い測定は

今後の課題であるが、効率 30%であれば目標とする数万原

子規模の計算には 30µs程度かかる見込みである。charge

assignment、back interpolation はそれぞれ 10µsかかる演

算量である。

通信速度は実測でレイテンシ 600ns、転送速度 2.6GByte/s

であった。また、ホップ数あたりのレイテンシは 450nsで

あった。目標原子数での近接通信量では座標等のデータ・

力の交換に 5µs・3µsかかる見込みである。

汎用コアによる結合力（結合距離、結合角のみ）の計算

は 10 − 20%の効率であった。ねじれ角も含めた典型的な

タンパク質の結合力の計算量を仮定すると、目標原子数で

は 8µsかかる見込みである。積分計算は 1µs程度になる。

FFTはまだ実測できていないが、323の FFTを 64ノード

で実行する場合の演算量からは実効速度で 4µsとなる。転

置通信を含めると波数空間計算では 35µsかかる見込みで

ある。

オーバラップも考慮すると、最も時間がかかるパスは

charge assignment、二体力、back interpolation で、合計

50µsとなり、パイプラインの実行効率を改善する必要が

ある。

6. 結論と今後の予定

現時点での SoCの単体性能評価では 50µs/step程度と

なる見込みで目標の倍の実行時間となっており、ミリ秒シ

ミュレーションには半年かかることになる。ハードウェア

の製造、ソフトウェアの開発途中であるが、最適化も同時

に進めて実行時間を短縮する必要がある。

6.1 ハードウェア

まず、ボード二枚を接続してボード間通信の確認を行な

う。これにより、ボードの全ての機能に問題がないことが

確認されるので、64ボード製造する。その後、ボードの

製造状況に応じてより多数の接続での動作確認を行なって

いく。8ボードの時点で全方向がボード間接続された状態

が検証できる。最終的に 64ボード 512チップが動作して

ハードウェアは完成となる。

6.2 ソフトウェア

MDGRAPE-4用のデータ構造への変更を行なう。これ

には、原子データを空間分割で再配置するコードの開発を

伴う。続いて、このデータ構造でグローバルメモリに配置

された原子データを使ってパイプラインで二体力計算させ

る。データの配置状況を管理し、適切にパイプライン設定

をするコントロール汎用コア用コードが必要となる。汎用

コア用コードでは、固定小数点で演算する範囲の決定と当

該処理の固定小数点演算化、浮動小数点処理部との間での

データ変換等を実装する。発注した FFTの基本コードを

汎用コアで確認、最適化を進める。

ネットワークインターフェースには新しいデータ構造と

空間分割情報に基づいて必要な隣接袖通信を行なうコード

を開発する。隣接通信そのものは自律的に行われるので、

コントロール汎用コアで転送元・転送先メモリアドレスを

管理するコードとなる。FFT中の転置通信のコードは新

規に開発する必要がある。

6.3 最適化

現時点の測定では初期メモリ配置で均等分割したデータ

を順次処理するだけの最も単純はパイプラインコマンドと
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なっている。実際の計算では、空間分割でのグループ分け

しカットオフを考慮することで、計算するグループペア数

自体の削減や、グループペア中のカットオフヒット率を向

上させる余地がある。また、パイプラインのロード・スト

アと計算をオーバーラップさせる最適化も未実装である。

現状の実測値ではパイプラインの処理時間で全体の時間か

が決まっており、性能向上のためにはパイプラインの実行

効率を上げることが必須である。
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