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 フラグメント分子軌道（FMO）法に基づいた量子化学計算を，数万～数 10 万プロセッサを

用いた超並列計算機で効率よく動作するソースコード作成を目的としている．計算で用いる大

容量のデータを分散して保存し，それに対するアクセスを効率よく行うために，MPI-2 で実装

されている片側通信機構を用いてコーディングを行っている．作成中のコードとペタスケール

インターコネクト技術開発プロジェクトで開発された性能評価ツールなどを用いたベンチマー

クテストの結果や，通信コストを推定した結果から，データの分散保存を行った並列 FMO コ

ードが，通信コストの面で，超並列計算機でも効率よく動作することが確認できた． 
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 The fragment molecular orbital (FMO) method is one of the promising technique to calculate the 
electronic structure of large-scale molecules such as proteins and DNAs, and it is suitable for parallel 
processing.  Considering the effective execution of FMO program on massively parallel computers, it is 
desired to store the density matrix data appearing in FMO calculation in distributed manner.  We’ve 
been trying to implement the FMO program with the distributed density matrix storage using the 
one-sided communication functionality in MPI-2 standard.  The results of benchmark test using the 
intermediate code showed that the FMO program with the distributed density matrix storage is more 
effective than one with non-distributed storage in massively parallel execution. 
 
1. はじめに 
フラグメント分子軌道（FMO）法[1-3]は，

従来の電子状態計算手法では取り扱いが困難

であったタンパクや DNA，糖鎖などの大規模

分子の電子状態計算のために開発された計算

手法である．FMO 計算では，分子の小片（フ

ラグメント）に対する電子状態計算を行うこと

で，求めたい分子全体の電子状態を近似的に求

める．各フラグメントの電子状態計算は独立に

行うことができるために，並列処理向きの計算

手法であり，既存の実装であるABINIT-MP[3]
や GAMESS[4]を用いた計算で，効率よく並列

FMO 計算が行えることが確認されている． 

FMO 計算では，各フラグメントの密度行列

というデータを保存しておき，それを繰り返し

更新，参照する必要があるが，次世代スパコン

での計算対象となる巨大分子の計算を考える

と，密度行列データの総量が数十 GB になる．

次世代スパコンは数万～数 10 万プロセッサを

用いた超並列計算機であることが想定される

が，そのような計算機で効率よく，スケーラブ

ルに大規模 FMO 計算を行うためには，大容量

の密度行列データの保存・参照の方法を工夫し

て，プログラムを作成する必要がある．今回，

従来と同様に，各プロセスがすべての密度行列

データを保持する方法と，全プロセスで分散し



て保存する方法の 2 種類の密度行列データの

保存・参照方法を考えて，それに基づいた

FMO コードの作成を目論んでいる． 
ところで，次世代スパコンでのアプリケー

ションプログラムの性能予測を行うためのツ

ールの開発を，筆者らが携わっているペタス

ケールインターコネクト技術開発プロジェク

ト（以下，PSI プロジェクト）で行っている

[5]．この開発中のツールは，アプリケーショ

ンプログラムから計算部分を削除して通信を

含む骨格部分だけの構造にした「スケルトン

コード」と呼ばれるプログラムを用いて，次

世代のペタスケールスパコンでの実行時性能

を予測するものである．我々は，密度行列の

保存・参照方法の異なる 2 種類の FMO プロ

グラムに対応するスケルトンコードを作成し

て，その通信コストの違いを評価した． 
 

2. フラグメント分子軌道（FMO）法の概要 
FMO法は，計算対象となる大規模分子を，

30～40 原子の小さなフラグメントに分割し

て，分割した各フラグメント（モノマー），お

よび，フラグメントペア（ダイマー）に対す

る電子状態（分子のエネルギー，電子分布の

様子など）の計算を行うことで，分子全体の

電子状態を近似する計算手法である．FMO
法で最終的に求めたい量は，分子全体のエネ

ルギー FMO
totalE ，および，密度行列 FMO

totalD である

が，FMO 法では以下のように近似する． 
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ここで， fragN はフラグメント（モノマー）数，

{ }IE （{ }IJE ）は，モノマー（ダイマー）のエ

ネルギー，また，{ }ID （{ }IJD ）は，モノマ

ー（ダイマー）の密度行列を，それぞれ表わ

す．モノマーの電子状態計算を行うためには，

計算しているモノマー自身の密度行列のほか

に，その近傍にあるモノマーの密度行列も必

要となる． 
( ) { }( )1 1
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,n n n n

I I I K K I
E f+ +

∈
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式(2.2)は，モノマーのエネルギー，密度行列が

該当モノマーとその近傍にあるモノマーの密

度行列の関数であることを表わしている．一般

に，式(2.2)の引数として与えているモノマー I
の密度行列 n

ID と，出力として得られる 1n
I
+D は

異なる．FMO 法では，この関数の入力{ }n
KD と

出力{ }1n
K
+D の差が十分に小さくなる（モノマー

の密度行列が収束する）まで，各モノマーの電

子状態計算を繰り返す．この処理を，Self- 
Consistent Charge (SCC)処理，と呼ぶ．さら

に，FMO 計算では，ダイマーの電子状態計算

を，SCC
．．．

処理で収束したモノマー密度行列を
．．．．．．．．．．．．．．．．

用いて
．．．

行う．
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ダイマーの電子状態計算も，モノマーの場合と

同様に，ダイマーのエネルギー，密度行列は，

ダイマーを構成する２つのモノマー I ， J と，

その近傍にある密度行列の関数である．FMO
法では，式(2.2)，(2.3)で得られたモノマー，ダ

イマーのエネルギー，密度行列，および，式(2.1)
を用いて，分子全体の電子状態を求める． 

FMO 法では計算精度を犠牲にすることなく

計算時間を削減するために，ダイマーの電子状

態計算に対する近似を行う．この近似では，ダ

イマーを構成する２つのモノマー間の距離が

離れている場合に，繰り返し計算が必要で計算

負荷の大きな Self-Consistent Field (SCF)計
算を行わずに，2 つのモノマーのエネルギーと，

モノマー間の静電相互作用で，ダイマーの電子

状態を近似する． 
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この近似のことをダイマーES 近似，この近

似を行うダイマーのことをESダイマーと呼ぶ．

一方，負荷の重い SCF 計算を行うダイマーを

SCF ダイマーと呼ぶ．ダイマーES 近似を適用

することで，ES ダイマーを構成する 2 つのモ

ノマー I ，J の密度行列のみを用いてダイマー

電子状態計算を行うことができる． 
 



3. 片側通信を用いた FMO コードの必要

性 
現在は 1,000 フラグメント～2,000 フラグ

メントの分子に対する FMO 計算が行われて

いるが，次世代スパコンが利用可能になれば，

数万～10 万フラグメントの巨大分子に対す

る FMO 計算を行うことができると考えてい

る．FMO 法は並列処理向きの計算手法であ

り，すでに，いくつかのプログラムパッケー

ジに MPI などの並列化ライブラリを用いた

FMO 計算の実装が行われている．今回，次

世代スパコンで効率よく動作する FMO 計算

プログラムの開発を１つの目標としている．

前述したように，FMO 計算で行う各モノマ

ー，ダイマーの計算の際に，他のモノマーの

密度行列データを参照する必要があるので，

計算中には，すべてのモノマーの密度行列デ

ータが，計算に参加しているすべてのプロセ

スから参照可能でなくてはならない．従来の

実装では，各プロセスがモノマー密度行列デ

ータすべてを保存している形式を採っている

（以降，非分散保存と呼ぶ）．この方法には， 
• 電子密度行列を参照する際のコストがほ

とんどかからない（メモリコピー程度） 
という利点があるが，一方で， 
• 各プロセスが必要とするメモリ量が，計

算対象分子の大きさに比例して増加する 
• SCC 計算で必要な，モノマー密度行列デ

ータの更新に多くの通信コストを要する 
という欠点がある．特に，前者は深刻である．

たとえば，10 万フラグメントの通常のタンパ

ク分子に対する FMO 計算を行うことを考え

ると，モノマー密度行列１つあたりの平均デ

ータ量は約 450KB であるため，10 万フラグ

メントの場合には，すべてのモノマーの密度

行列を保存するために約 40GB のメモリが必

要となる．これだけのメモリをすべてのプロ

セスが使用するのは困難である．また，多く

の計算ノードをつないだ形式をとるクラスタ

型計算機を利用する場合，使用可能メモリの

総量が，利用するノード数に比例して増えて

いく恩恵を得ることが出来ない．したがって，

超並列アーキテクチャを持つと思われる次世

代スパコンで実行することを考慮した FMO

プログラムでは，計算に参加しているプロセス

全体で，この大容量の密度行列データを分散保

持する必要がある．また，フラグメント（モノ

マー，ダイマー）の電子状態計算を行う際には，

前節の式(2.2)，(2.3)で示したとおり，近傍にあ

る，別のモノマーの密度行列が必要になるが，

密度行列の分散保存をした場合には，その必要

なデータが，一般には，計算を担当していない

プロセスが実行されている計算機に存在する

ため，密度行列を持っている計算機の邪魔をで

きるだけせずに，必要なデータを得る必要があ

る．そのために，MPI-2規格[6]にあるMPI_Put，
MPI_Get 関数などを用いた片側通信機構を利

用することにする．このように，密度行列を分

散保持する手法（以降，分散保存，と呼ぶ）に

は， 
• 効率を考えると片側通信が必須になる 
• 密度行列参照時の通信コストが増大する 

といった欠点があるが， 
• 計算規模が大きくなっても，メモリ不足に

なる心配がほとんどない 
• FMO 計算のモノマー，ダイマーの電子状

態計算では，対象フラグメント近傍のモノ

マーの密度行列データしか必要でないた

め，通信量増加が緩やかだと予想される 
という利点もある．次節で，通信コストの推定

を行うことにする． 
 

4. 非分散保存，分散保存の各 FMO プログ

ラムにおける通信コスト比の推定 
ここでは，密度行列を非分散保存，分散保存

した場合の通信時間の比を推定する．密度行列

データに関係する通信は，（１）モノマーの電

子状態計算で新たに得られた密度行列を保存

する更新処理と，（２）保存された密度行列デ

ータをフラグメント（モノマー，ダイマー）電

子状態計算時に参照する処理，の２つがある．

以下の考察は，MPI で並列化された FMO プロ

グラムが，全 MPI プロセスをいくつかのグル

ープに分割して，そのグループに対して，フラ

グメント（モノマー，ダイマー）の計算を割り

振る，という構造を持つ，と仮定して行う． 
まず，非分散保存について考える．この場合，

更新処理は，SCC 繰り返し回数だけ，すべて



のモノマー密度行列を broadcast する必要が

ある．また，参照時には，メモリコピー以外

の処理以外は行わないので，それに伴う通信

時間は０である．従って，非分散保存バージ

ョンの通信時間
non-distributed

totalT は，次式で表わさ

れる． 
( )non-distributed

total SCC frag p2p 2 group grouplogT N N t N P= ⋅ ⋅ ⋅ × (4.1) 
ここで， SCCN ， fragN ，p2pt ， groupN ，および， groupP
は，それぞれ，SCC 繰り返し回数，フラグメ

ント（モノマー）数，モノマー密度行列 1 つ

の 1 対 1 通信の平均通信時間，グループ数，

および，グループ当たりの MPI ランク数，を

それぞれ表わす． 
次に，分散保存を行う場合について考える．

分散保存バージョンにおけるモノマー密度行

列の更新処理では，グループが担当するモノ

マー個数分の Put 処理（リモートメモリに対

する更新処理）を SCC 繰り返し回数分行う

ことが必要である．参照時には，参照回数だ

け，リモートメモリからの Get 処理（リモー

トメモリからのデータ取得）とグループ内

broadcast が必要になる．参照回数は，モノ

マー電子状態計算，ダイマーSCF 計算，およ

び，ダイマーES 計算において，それぞれ， 
( )
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( ){ }
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である．ここで， ifc4c, monomerN ， ifc4c, dimerN は，そ

れぞれ，モノマー計算時，ダイマーSCF 計算

時に，近傍にあるモノマー数の平均値であり，

SCF dimerN はダイマーSCF 計算を行う相手モノ

マーの平均数（モノマーあたり）である．従

って，分散保存バージョンの通信時間 distributed
totalT

は，次のように表わされる．  
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(4.2) 

以上の結果から，非分散保存バージョンと分

散保存バージョンの通信時間の比は，次式で表

わされる． 
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group SCC 2 group 2 groupdistributed
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この式を見ると，フラグメント数が大きくなる

と分散保存したほうが不利であるが，グループ

数が増えると，逆に有利になることが分かる． 
 
5. スケルトンコードと BSIM Logger 

PSI プロジェクトで開発中の性能評価環境

を用いた性能評価では，実際のアプリケーショ

ンプログラム（以降，実コード）で計算負荷の

大きい部分を削除して，代わりに削除された部

分の推定計算時間を埋め込んだコード（以降，

スケルトンコード）を作成して，そのスケルト

ンコードを基に，計算性能や通信遅延の評価を

行う．実コードのスケルトンコード化の例を図

1 に示す．図 1 の左側が実コードで，for ルー

プが計算負荷の高い部分だと仮定する．これを

スケルトン化する場合には，図 1 の右のコード

のように for ループ部分を無効化して，その代

わりに，無効化した部分の推定計算時間（ここ

では，etime(n)）を引数としたBSIM_Add_time
関数を追加する． 
このスケルトンコードを，性能評価ツールの

1つであるBSIM Loggerを用いて実行すると，

MPIプログラムの実行ログ取得のためのMPE
環境を用いた場合と同様の，実行ログ（clog2
形式）が得られる．通常の MPE 環境では，各

種イベントの発生時間は，実際に消費した計算

時間や通信時間を基にして決められるが，

BSIM Logger 環境で得られたログに記録され

るイベント発生時間は，スケルトンコード中の

BSIM_Add_time で与えられた推定実行時間

を基に生成される．さらに，PSI プロジェクト

で開発中のネットワークシミュレータ

（NSIM）で通信遅延（通信時間）を見積もる

予定であるため，BSIM Logger 環境で得られ

たログには通信遅延 0 として，記録される． 



 
6. 並列 FMO プログラムのスケルトンコー

ドとその性能評価 
MPI-2 の片側通信機構を用いて，密度行列

データを分散保存する FMO スケルトンコー

ドを作成した．このコードを Open-FMO2 と

呼ぶ．このスケルトンコードでは，FMO 計

算で行うモノマー，ダイマーの電子状態計算

を行う代わりに，BSIM_Add_time 関数で推

定実行時間を与えている．推定実行時間には，

NAREGI[7]プロジェクトで報告されている

フラグメント電子状態計算時間の推定式で得

られた値を用いた．この推定式は，実機（Xeon
クラスタマシン）での実測値を基にして，フ

ラグメントの基底関数数，および，原子数の

関数として決められている．これとは別に，

NAREGI プロジェクトで，密度行列データを

非分散保存する FMO スケルトンコード（以

降，Open-FMO1）が作成されているので，

この両者を用いて BSIM Logger 環境で実行

ログを取ることにより，その性能の差を調べ

た．ただし，この 2 つの FMO プログラムで

は ， 同 じ 推 定 式 か ら 得 ら れ た 値 を

BSIM_Add_time に与えているので，通信遅

延が 0 のままでは，性能差が見られない．そ

こで，ネットワークシミュレータ NSIM を通

す前に，簡易的に通信遅延時間が付加された

推定実行時間を求めることにした．この操作

を，様々なサイズのデータの 1 対 1 通信にお

ける通信遅延時間を，利用可能なネットワー

クを利用して測定し，その実測データを基に

推定通信遅延時間を求めて，その推定値を

BSIM_Add_time 関数で MPI プログラムの実

行時間に加算する，という手順で行った．

MPI_Bcast や MPI_Reduce ，あるいは，

MPI_Allreduce などの集団通信は，binomial 
tree ライクな 1 対 1 通信の組み合わせで実装

されていることを仮定して，推定遅延時間を求

めた．また，MPI_Put や MPI_Get を用いた片

側通信の遅延時間（通信開始から MPI_Unlock
関数からの復帰までの時間）も，MPI_Send や

MPI_Recvの様な 1対1通信の通信遅延時間と

同じである，と仮定した． 
このように，経験的な通信遅延時間を付加す

るように変更した２つのFMOコードを用いて，

BSIM Logger 環境でのログ採取を行った．こ

の評価の際の入力データはアクアポリン分子

（PDB ID=2F2B，14,432 原子，492 フラグメ

ント）で，基底関数は 6-31G*とした．MPI ラ
イブラリは BSIM Logger 用コードが組み込ま

れた MPICH2[8]を用いた． 
図 2 に Open-FMO1 と Open-FMO2 の通信

遅延時間の比を示す．この計算では，グループ

あたり MPI ランク数を 16 に固定して，グルー

プ数を 8～64 まで変化させた．図２の横軸は，

グループ数，縦軸は２つの FMO プログラムの

通信遅延時間の比を，それぞれ表わしている．

この値が 1 未満だと，非分散保存を行っている

Open-FMO1 が通信コストの面で有利であり，

１より大きいときには，逆に，分散保存してい

る Open-FMO2 のほうが有利であることを表

わす．また，実線はスケルトンコードと BSIM 

       実コード          スケルトンコード 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

図１：スケルトンコードの概要 

double foo() { 
    int i, n; 
    double r=0.0; 
    for (i=0; i<n; i++) { 
        r += calculate_something(i);
    } 
    return r; 
} 

double foo() {
    int i, n; 
    double r=0.0; 
    /* 
    for (i=0; i<n; i++) { 
        r += calculate_something(i);
    } 
    */ 
    BSIM_Add_time( etime(n) ); 
    return r; 
} 



Logger を用いて得られた実測値の基づいた

結果を，破線は通信コストの比の理論式(4.3)
に基づいた結果を，それぞれプロットしたも

のである．実測値（実線）をみると，グルー

プ数8の時にはOpen-FMO２はOpen-FMO1
の 5 倍程度の通信コストがかかっているが，

グループ数が増すにつれて，両者の差が縮ま

っていき，32 グループ以降は，Open-FMO2
の方が，通信遅延が小さくなっていることが

分かる．多少，数値に差があるが，密度行列

の通信遅延時間の比の推定値（破線）の結果

も，よく傾向が一致している． 
これらの結果から，FMO 計算で用いる密

度行列データを分散して保存・参照する実装

を行っても，通信コストの増加による性能低

下の影響が軽微であり，使用する計算機資源

が大きい場合には，むしろ，非分散保存の場

合よりも効率が良くなることが分かった． 
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図 2： Open-FMO1 と Open-FMO2 の通信遅延時間の比 


