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1. はじめに 
近年，タンパク質などの生体高分子における分

子軌道計算の計算機シミュレーションは，高分

子ダイナミクスの理解やそれを踏まえた創薬な

どの面から重要視されている．直近では，新型

コロナウイルス表面のスパイクタンパク質や，

メインプロテアーゼにおける分子同士の相互作

用エネルギーを量子力学的に計算することで，

タンパク質同士およびタンパク質と薬剤との結

合の強さを定量化し，有効な薬剤の開発に役立

てる取り組みがなされている．その取り組みで

用いられるソフトウェアの中の一つに，

ABINIT-MP がある[1]. 
本研究では，フラグメント分子軌道(FMO)計

算を行う ABINIT-MP について，A64FX を用い

た性能評価を行う． 
 
2. ABINIT-MP について 

ABINIT-MP は，フラグメント分子軌道 
(FMO) 計算を高速に行うソフトウェアである． 

ABINIT-MP が行う FMO 計算で用いるフラグ

メント分子軌道法 (FMO 法) は，生体高分子のよ

うな巨大分子の非経験的分子軌道計算を行うこ

とができる方法である．非経験的分子軌道法と

は，分子間のハミルトニアンから電子部分を取

り出し，電子に関するシュレディンガー方程式

を立て，その方程式を Hartree-Fock (HF) 近似の

下で解いて系の電子エネルギーを求める方法で

ある．それを応用した FMO 法では，まず計算対

象の分子系をいくつかのフラグメントに分割し，

すべてのフラグメントに対し初期電子密度を作

る．その後，フラグメントの HF 計算を行い，電

子密度とフラグメントのエネルギーを求める． 
この HF 計算において，それぞれのフラグメン

トにおける HF 計算は相互に独立して行うことが

できるため並列計算に適している．特に，HF 計

算内の 2電子積分生成のプロセスに対して効率よ

い計算ができるよう改善していくことが課題に

なる[2]. 
 
3. 性能評価 
3.1 評価方法 
本実験では ABINIT-MP Ver.2 Rev.4 を用いて

評価を行った．評価には名古屋大学情報基盤セ

ンターが提供するスーパーコンピュータ「不老」

TypeⅠサブシステムを使用した．評価環境は表 1
のとおりである． 

表１ 性能評価環境 
CPU A64FX (Armv8.2-A + SVE), 48

コア+2 アシスタントコア(I/O 兼

計算ノードは 48 コア+4 アシス

タントコア), 2.2GHz 
メモリ HBM2, 32GiB 

ノード数 2 
OpenMP
スレッド

数 

12 / プロセス 

コンパイ

ラ 
富士通 Fortran コンパイラ

4.6.1 tcsds-1.2.33 
コンパイ

ラオプシ

ョン 

 
-Kfast -Knosimd -Kocl 

入力ファイルは cc-pVDZ 基底系の Ala9Gly-
ccpvdz-mp2.smp.new3. ajf を用いた． 
初めにプログラム全体に富士通社の提供する

基本プロファイルを行い，特徴の見られた部分

から詳細プロファイルを行った． 
3.2 結果 
初めに Ala9Gly-ccpvdz-mp2.smp.new3.sh フ

ァイルを用いて，プログラム全体の基本プロフ
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ァイルを行った．結果を図 2 に示す． 
図 2 の結果から，F 積分の最深部に位置する

sub_系の関数にコストがかかっていることが分

かった． 
 

 
図 2 基本プロファイル結果 

続いて，sub_xxxx 関数に着目し，詳細プロフ

ァイルを行った．sub_xxxx.F90 ファイルのルー

プ区間に計測区間を設けて詳細プロファイルを

行った．結果は図 3，図 4 とおりである． 

 
図 3 詳細プロファイル結果（実行時間の内訳） 

 
図 4 詳細プロファイル結果（統計情報） 

図 3 から，整数・浮動小数点演算待ちや，プリ

フェッチ待ち時間が大きい．図 4 から，SIMD 命

令の割合は平均 8.33%と低く，SIMD 命令があま

り生成されていない． 
 そこで，当該ループに対して，SIMD 化を促進

するディレクティブを挿入した．その後，詳細

プロファイルを行った．結果を図 5，図 6 に示す． 

 
図 5 SIMD 化後の詳細プロファイル結果 

（実行時間の内訳） 
 

 
図 6 SIMD 化後の詳細プロファイル結果 

（統計情報） 
 図 5，図 6 から SIMD 化促進により，実行時間

が約半分となったことがわかる．またそれに伴

い，FLOPS 値も 2 倍近く向上し，対ピーク性能

も 1.95%になった．また図 6 から，演算待ち時間

の占める割合が減少し，逆に，L1D キャッシュ

の整数ロードアクセス待ち時間の占める割合が

増加した．当日の発表では，その他の最適化と

性能評価の詳細を報告する予定である. 
 
4. おわりに 
 本報告では，フラグメント分子軌道(FMO)計
算ソフトウェア ABINIT-MP の A64FX 向けコー

ド最適化とその性能評価を行った．性能プロフ

ァイルの結果，SIMD 化促進のディレクティブ挿

入により，約 2 倍の速度向上を達成できる例を確

認した． 
 今後の課題として，ループ分割や融合のルー

プ変換を施す場合の性能評価など，さらなるコ

ード最適化と，性能解析を行う必要がある． 
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