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グリッド連成ミドルウェア（Mediator）において、アプリケーション間のデータ交換にファイルを

用いるSBC（Storage-based Communications）方式をサポートしました。また、Mediatorを適用
した応用計算として有限要素法（FEM）と分子動力学法（MD）による連成計算を実現しました。

22．．MediatorMediatorを適用した応用計算を適用した応用計算11．．データ交換方式の拡張データ交換方式の拡張

※1 オリジナルコードは 分子科学研究所平田グループにて開発された。

※2 オリジナルコードは 産業技術総合研究所北浦グループにて開発された。
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水中のリゾチーム分子（２０２１原子）を対象とした大規模連成計算シミュレーションをグリッド
環境上にて実施しました。また、連成アクセラレータを適用することで連成計算の大幅な計算
時間短縮に結びつくことを検証しました。

22．連成アクセラレータ．連成アクセラレータ11．大規模計算（水中のリゾチーム）．大規模計算（水中のリゾチーム）

a. アプリケーション間で交換する反復データを保存NIIサイトとIMSサイトに構築したNAREGIグリッド環境上で

大規模RISM-FMO連成計算を実証しました b. 保存したデータの履歴から収束解を予測

c. データ交換時に予測した収束解を使用し反復を削減
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構造最適化計算に疎結合FMO法※1を利用することで、巨大分子の構造最適化計算を実現しま
した。本計算は以下のようにワークフローを用いてGrid上での分散処理を可能としました。

22．．計算計算結果結果の有効活用の有効活用１１．疎結合．疎結合FMOFMOを利用したを利用した構造最適化計算構造最適化計算

※1 FMO理論は産業技術総合研究所北浦博士によって提唱された。
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１）構造最適化計算で得られた
分子座標やMO情報をDBで
管理している。現在、データ
グリッド機能（WP4）と連携す
るための開発を行ってる。

１）疎結合FMOはタンパク質分子
を数アミノ残基ごとのフラグメ
ント単位に分割し、異なるサイ
トで計算処理することができる。
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２）Grid環境下で疎結合FMOを用
いると複数のサイトで並列に
計算を処理でき、巨大分子の
計算が可能となる。

３）疎結合FMOと安定構造を探索
するプログラムを連携させ、構
造最適化計算を行った。

２）収束したフラグメントMO情
報を別分子の計算時に再
利用することによりSCF
ループの低減を実現した。
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（分子研）岡崎 進、森田明弘、水谷文保、山田篤志、岩橋建輔、吉井範行

分子動力学計算（MD）と量子化学計算（MO）を組み合わせて、溶液内化学反応（SN2反応）をシミュレート

22．システム連携構成．システム連携構成11．本計算のポイント．本計算のポイント

１）異なるサイト（分子研、情報研）の異機種の

コンピュータを連動して計算

２）市販プログラム（Gaussian MO）にまったく
手を加えず、自己開発プログラム（MD）と
組み合わせて連成計算
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（分子研、名大、立命館大、慶応大） 平田文男、岡本祐幸、今井隆志、光武亜代理、丸山 豊

レプリカ交換モンテカルロ法と3次元RISM理論を連成して、溶液内RNAの立体構造と水和構造を計算

22．システム連携構成11．本計算のポイント ．システム連携構成．本計算のポイント

１）異なるサイト（分子研、情報研）の異機種の
コンピュータを連動して計算

２）３種の異なるプログラムをMediator ‒ API
の挿入以外にはソースの変更無しに容易
に連成、結合。

３）多数のレプリカの並列処理による高効率化
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光による微弱な励起状態がコヒーレントに物質全体に広がっていく現象は、スイッチングデバイス
への応用においても重要であるが、この現象の理解において主要な問題とされる励起ドメインの
動力学的な構造を調べるために、グリッドを用いた数値解析を行なった。

11．励起ドメインの広がり 22．．ＧｒｉｄＭＰＩを用いたマルチプラットホームでの計算検討．励起ドメインの広がり ＧｒｉｄＭＰＩを用いたマルチプラットホームでの計算検討

分子１ 分子２ 分子n分子３
ｔ＝２ 大規模計算によって

ドメイン成長の動力学が
初めてわかった。
（ｔ＝１は約150-200fsecに対応）

CPU0

分子n+1 分子n+2 分子2n分子n+3CPU1

分子… 分子… 分子mn分子…CPU(m-1)
ｔ＝８

約50nm
各CPUにｎ分子を割り付け

分子内の動力学は厳密に解き、１ステップ毎にノード間通信
によって分子の歪みや励起密度の情報を交換

ｔ＝１２

通常の分子動力学計算よりも遥かに計算コストが高い。
→gridMPIによる並列化と大規模計算が必須


