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大規模分子軌道計算を高速かつ低コストで実現するための研究開発C116

高速低コスト大規模分子計算の実現に向けての試み
工業技術院産業技術融合領域研究所計算科学グループ　◯長嶋　雲兵

１．はじめに
非経験的分子軌道法は、その原理から考えてさまざまな機能性分子の設計や開発に対して最も基盤的でかつ重要な手

法である。しかし、その計算量が膨大であるため、設計したい大きさの大規模分子ではなくそれを簡素化した小規模モ

デル分子への適用がせいぜいである。そのため、分子設計に必要とする情報をなかなか十分与える事ができないでいる。

ここ数年の計算機の進歩、特にスーパーコンピュータや高性能ワークステーションのような大規模並列計算機の進歩に

より、ようやく（生体）高分子を意識した1,000基底を超える分子軌道計算が行われつつあるが、これらの計算機は高価

であり設備の維持管理も大変であるため、研究者が研究室レベルで大規模計算を実現することは容易なことではない。

そこで、我々は、「現実を反映した大規模分子系」の分子軌道計算を、「低コスト＝パーソナルユース」で実現すべく、

Fig.1に示すような大規模分子をターゲットとした分散小メモリ型並列アーキテクチャである分子軌道計算専用並列計算

機MOE（Molecular Orbital calculation Engine）の開発に現在取り組んでいる。

非経験的分子軌道計算において最も時間を要するのが二電子積分を計算しフォック行列を生成する部分であるため、

大規模計算を高速化する際にはこの部分の並列化が肝要である。これまでに、スーパーコンピュータや大規模ワークス

テーションクラスタを用いた多くの並列分子軌道計算が行われているが、その殆どは、（並列）各マシンに全ての密度行

列及び全てのフォック行列を持たせて従来のフォック行列作成アルゴリズムをそのまま並列化した、いわゆる共有メモ

リ型アルゴリズムを採用している。しかし、このような方法だと、例えば100残基程度の蛋白質に相当する10,000次元の

計算に必要な密度行列及びフォック行列全てを保持するために、各プロセッサ毎に最低800MBものメモリが必要になる。

しかも、必要となるメモリ容量は系のサイズの二乗に比例して増大するため、莫大なメモリ量を必要とする。このよう

に、従来のアルゴリズムでは、計算機も高価なものとなりスケーラビリティに乏しい方法である。

現在開発中の専用計算機MOEngineでは、安価なコストで高速計算を実現するため搭載メモリ量（や設備の規模）を

小さくしている。そのため各並列プロセッサに全ての行列要素を搭載できないので、MOEngineで大規模フォック行列

を計算すつためには、ホストと各プロセッサの間で行列要素の通信を行なう並列分散アルゴリズムが必要になる。そこ

で我々は、各専用計算機MOEngineのような各プロセッサのメモリが小容量（数MByte）しかない分散メモリ型並列ア

ーキテクチャのもとで大規模フォック行列を計算するための新規アルゴリズムを考案した。

Fig.1 MOEngine, a special purpose machine for accelerating molecular orbital calculations.
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２．研究成果
本研究で開発された新規アルゴリズムを用いた場合の計算される積分の数をTable 1に示す。

6-31G,6-31G*,Extendedというのは基底関数の種類であり、N,M

は、それぞれ全基底関数、新しいアルゴリズムにおいて計算す

べき基底関数の平均である。これをみると、大規模な系に関し

ては、計算すべき基底関数が1/20となっており、計算コストは

(1/20)**4=1/160000に減少している。Fig.2にサイズ減少の度合

いのイメージを示した。本アルゴリズムは、特に巨大分子系に

有効であることがわかる。

３．まとめ
本研究では、分子軌道計算専用機に向けたフォック行列計算アルゴリズムを開発した。それは巨大な分子系に関して

有効であり、Lysozymeの場合では、16万分の１に計算コストが減少している。
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Fig.2 Cutoff scheme in Lysozyme molecule.
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