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1. はじめに 
フラグメント分子軌道(FMO)法は，並列処理を

駆使してタンパク質や核酸などの生体分子を非

経験的なレベルで扱える手法です．計算結果は，

対象系の詳細な相互作用解析に好適であり，理

論創薬や生物物理学の分野で広く利用されてい

ます．ABINIT-MP [1,2]は，望月が取り纏め役を

務める純国産のプログラムで，スパコンでの超

並列実行に強みがあり，2020 年度の「富岳」の

優先的な試行的利用」による新型コロナウイル

スの特別プロジェクトに第 4課題「新型コロナウ

イルス関連タンパク質に対するフラグメント分

子軌道計算」として参画し，多数の応用計算の

成果を出すことができました．ただ，その中で

高速化と大規模系への対応が課題として認識さ

れました．2021 年度からは，これらに対する対

策を進めてきています．今回の発表では，「富

岳」や「不老」 Type I等の富士通の A64FX系ス

パコン，それに NECの SX-Aurora TSUBASA (以下

SX-AT)向けの高速化について報告します． 

 

2. 高速化のポイント 

図 1に，新型コロナウイルスのメインプロテア

ーゼに N3 リガンドが結合した複合体(PDB-ID: 

6LU7)の FMO-MP2/6-31G* (FMO計算で多用される 2

次摂動レベルの計算)ジョブの並列性能ですが，

ABINIT-MP のスケーリングは及第レベルに達して

います．そこで，高速化は並列化ではなく，実

際の計算部を対象にすることになりました． 

2020年版の Open Ver. 1 Rev. 22 を使い，FMO-

MP2/6-31G*レベルで Ala9Gly でコストのプロファ

イリングをしたところ，基底関数による 2電子積

分の生成に全コストの 1/2 がかかり，ハートリ

ーフォック(HF)計算での添字処理と Fock 行列の

構築が 1/4コスト，その他が 1/4コストとなるこ

とが分かりました．MP2計算は，生成された基底

関数添字の 2電子積分の 4回の線形変換が本質で

DGEMM処理が可能なことから目立ちません．従っ

て，2 電子積分の生成と HF の処理を高速化の対

象としました． 
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図 1. ABINIT-MPの並列性能 
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3. A64FX向け高速化 
ABINIT-MP の 2 電子積分生成のルーチンは，垂

直漸化式関係[3]に基づき，基底関数の{s, p, d}

の軌道タイプの 4つの組み合わせからコードジェ

ネレータによって生成されており，総数として

は 81 種類になります．詳細なプロファイル分析

から，相対的にコストの高いルーチンに対して

SIMD 化を指示詞挿入と一部変数のスカラ化など

を手動で行いました[4]。こうした改良を反映さ

せた第一弾として Ver. 2 Rev. 4 を 2021年 9月

にリリースしました(大規模系対応も含む)．Ver. 

1 Rev. 22比の加速では対象に依存しますが，1.2

～1.4倍です[5]． 

Ver. 2 Rev. 4のリリース後，2電子積分ルー

チン群に対して SIMD化に加えてループ分割の改

良も行い，軌道タイプの組み合わせに依ります

が 20%～30%の加速を得ました．また，Fock行列

の構築ルーチンでは(1/2)n (n=1,2,3)の因子を乗

じて添字の同値性判断の if分岐を排除する改良

で 30%加速しました．これらを反映させた版が

Ver. 2 Rev. 5です．その後，フラグメントモノ

マー段階で環境静電ポテンシャルを決するサイ

クルを低減する外挿法を導入した Rev. 5’，別途

2電子積分のインコアバッファリングを可とした

Rev. 5”を作成し，現在はこれら 2つをまとめた

Rev. 6が最新作業版となっています． 

表 1に，20個のアミノ酸から成る Trp-Cageミ

ニタンパク質の FMO-MP2/6-31G*ジョブのタイミ

ングを示します．実行は，名古屋大学の「不

老」 Type Iの 10ノードで OpenMPで 24スレッ

ド，MPIで 20プロセスの設定で行いました．改

良前の Ver. 1 Rev. 22を基準にした加速を見ま

すと，最新の Ver. 2 Rev. 6 では約 2倍の加速

が得られています．基底関数を cc-pVDZとする

ケースも含めて他の系でもベンチマークテスト

を行ったところ，Ver. 1 Rev. 22 に比べての加

速は 1.5～2.0倍になっています． 

 

4. SX-AT向け高速化 
SX-AT のプロファイリングでもベクトル化によ

って改良すべきポイントは 2電子積分の生成とな

りました．そこで，ループ分割等の改造を積分

ルーチン群に対して行いました．その結果，前

出の 6LU7 モデルの FMO-MP2/6-31G*ジョブでは，

従前の Ver. 1 Rev. 22に比べて 4.8倍もの高速

化を得ました． 

 

5. 今後のリリース 
ABINIT-MPは全国の HPCI拠点でライブラリプロ

グラムとして登録・公開されており，今後も改

良版をリリースしていきます．次期版は 2023 年

4 月に公開を目指している Ver. 2 Rev. 8 で，

A64FX 向けの高速化改良については本稿で紹介し

た Ver. 2 Rev. 6がベースになります． 

 

謝辞 

本研究で A64FX 向けの高速化は，JHPCN 課題

jh210036-NAH，jh220010 の枠で行いましたが，

富士通 SS 研の「A64FX システムアプリ性能検証

WG」の活動とも連動しました．また，SX-AT 向け

の改造は立教大学と NECとの共同研究に依ります．

なお，資金面では立教 SFRの支援を受けました． 

 

参考文献 

[1] S. Tanaka, et.al., “Electron-correlated 

fragment-molecular-orbital calculations 

for biomolecular and nano systems”, Phys. 

Chem. Chem. Phys.,  pp. 10310-10344, 

(2014). 

[2] Y. Mochizuki, et al., “The ABINIT-MP 

program”, pp. 53-67,“Recent Advances 

of the Fragment Molecular Orbital Method 

- Enhanced Performance and Appli-

cability”, ed. Y. Mochizuki, et al., 

(January 2021, Springer). 

[3] S. Obara, et al., “Efficient recursive 

computation of molecular integrals over 

Cartesian Gaussian functions”, J. Chem. 

Phys., pp. 3963-3974, (1986).  

[4] 望月祐志，他,“FMOプログラム「ABINIT-

MP」の A64FXスーパーコンピュータ向け高

速化と大規模化”, 計算工学ナビ, 21, pp. 

6, (2021). 

[5] 望月祐志, 他, “FMOプログラム ABINIT-MP

の整備状況 2021”, J. Comp. Chem. Jpn., 

pp. 132-136, (2021). 

表 1. Trp-Cageの FMO-MP2ジョブのタイミング 

Ver. Rev. Date Sec. Acc.

V1 R22 2020/6/3 469.6 1.00

V2 R4 2021/9/16 413.9 1.13

V2 R5 2021/12/9 344.2 1.36

V2 R5' 2022/7/13 294.2 1.60

V2 R5" 2022/9/8 282.7 1.66

V2 R6 2022/11/1 240.3 1.95
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