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量子化学グリッドASP実証実験 

—量 子 化 学 に 於 け る知 識 と 経験 の 共 有 — 
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【緒言】 Gaussian, GAMESS等 の プ ロ グ ラ ム を 利 用 す れ ば 誰 で も 量 子 化 学

計 算 を 実行 で き るよ う に なっ た 。 しか し 計 算に 必 要 なメ モ リ 割当 と い う 問

題 を 一 例に 挙 げ ても 、 ド キュ メ ン トに は 情 報が 乏 し く、 何 度 かは 割 当 メ モ

リ 不 足 で計 算 に 失敗 し な いと な ら ない 状 況 であ る 。 この よ う に所 望 の 結 果

を 正 し く、 効 率 良く 得 る には 計 算 機や 量 子 化学 プ ロ グラ ム に 対し 知 識 と 十

分 な 経 験を 持 つ こと が 必 要で あ り 初心 者 や 非専 門 家 には 難 し い。  

【 方 法 】量子 化 学 グリ ッ ド ASP実 証 実 験で は Gaussianを 対 象 と し て 、我々 が

開 発 し た専 門 知 識と 経 験 に基 づ い て計 算 条 件と 計 算 資源 を 自 動的 に 選 び 初

心 者 や 非 専 門 家 が 適 切 に 量 子 化 学 計 算 を 実 行 で き る シ ス テ ム 、 Gaussian 

Portal と 、 専 門 家 の 知 識 や 利 用 者 の 経 験 を 共 有 す る 為 の シ ス テ ム 、

Expertise Portalの 実 用 性 を実 証 す るこ と を 目指 し て いる 。 実 証実 験 を 通

じ て 得 られ た 知 見か ら シ ステ ム を 改良 す る 事も 目 指 す。  

【 実 証 実 験 詳 細 】 実 証 実 験 に 於 い て 計 算 資 源 は 日 本 最 大 級 の AIST Super 

Cluster([Itanium 2 1.3GHz/3MB 4CPU-SMP 16GB RAM]×132ノ ー ド 、[Opteron 

2.0GHz/1MB  2CPU-SMP 6GB RAM]×1072ノ ー ド )の 一 部 （ ４ 分 の １ 以 上 ） を

用 い る 。 Gaussianの ラ イ セ ンス 上 、 産総 研 と の共 同 研 究契 約 の 締結 を 必 要

と す る 。実 証 実 験の 結 果 の一 般 公 開に 賛 同 する 参 加 者に は 、 前述 計 算 資 源

が 無 償 で利 用 で きる 。 Gaussianの 入 出 力 フ ァ イル の 非 公開 を 求 める 参 加 者

で あ っ ても 、ジ ョ ブの 利 用 計算 資 源 の統 計 情 報を 公 開 する 事 に 同意 す れ ば 、

無 償 で 利用 可 能 であ る 。Phase1:Gaussianを 対 象と し て 実証 実 験 を行 う（ 参

加 募 集 ： 2005 年 3 月 〜 2005 年 6 月 、 実 施 ： 2005 年 7 月 〜 2006 年 6 月 ）。

Phase2:Gaussian以 外 に も 対 象 を 広 げ て 実 証 実 験 を 行 う （ 参 加 募 集 ： 2006

年 3月 〜 2006年 6月 、 実 施 ： 2006年 7月 〜 2007年 3月 ）。  
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