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molecular simulat ion, 並列化, Omni OpenMP

分子シミュレーションの計算効率の向上を目的とし、M2COTSの観点
から、専用ハードウェアを必要とせず、安価なパーソナルコンピュー
タを要素とし、フリーに提供されているライブラリなどを利用し、ク
ラスタシステムの構築と効率の検討を試みた

ワークステーション、DOS/ V(AT互換)機

UNIX

Fortran, C, MPI, OpenMP, SCore

1. はじめに

　近年のコンピュータの性能向上と安価化、さらにネットワークの発達により、従来にない計
算機の利用法が可能となった。それは、膨大な計算を行なうためには、専用ハードウェアによ
るスーパーコンピュータ等を利用するという選択肢だけでなく、個々のCPUとメモリを複数個
結合した、分散メモリ型並列計算機 (MIMD型)を構築することにより、安価により効率的な計
算が期待できる、という可能性である。
　分子シミュレーションでは基本的に、粒子間の相互作用の計算に最も多くの時間を費やして
おり、高分子や界面など大規模系への適用では、対象が大きな系になればなるほど、計算量は
極端に増大する。そのため様々な計算方法の改良や短縮化、近似などが試みられている。
　そこで、特に相互作用の計算部の並列化とネットワークを利用した計算の分散化を試みるこ
とで、本研究では、M2COTSの観点から研究室レベルでも可能な、一般的なパーソナルコン
ピュータを要素とするクラスタ計算機システムと、元のプログラム自体に大幅な改変を必要と



しない並列ライブラリを利用することで、計算効率の改善を目指した。

2. 方法など

　本研究では、マルチスレッドプログラミン
グAPIであり、移植性が高くシンプルなイン
ターフェースを持つ OpenMP の仕様に従っ
た、PC Cluster Consort ium の “Omni Open-

MP” (version 1.6) と、“SCore” クラスタシス
テムソフトウェア (version 5.4)を用いた。こ
れは、ソフトウェア分散共有メモリシステム
を実現する “SCASH” により、OpenMP プロ
グラムをクラスタ上で実行可能とする言語処
理系であり、ユーザ側はシームレスに Open-

MP でコーディングが可能となる。

　これらを用いることにより、シングルCPU

を持つパーソナルコンピュータを要素とする
クラスタシステムと、典型的な UMA

(Uniformed Memory Access) である SMP を
要素とするクラスタシステムなど、研究室レ
ベルでの安価な並列システムを構築し、分散
型計算システムの可能性、プログラムの簡便
な並列化について、分子シミュレーション計
算の結果から、プログラム手法、CPU数、分
子シミュレーションの系のサイズなどについ
て、計算効率を比較検討する。
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系のサイズと計算効率

　基本プログラムは Fort ran もしくは C でコーディングし、PC Cluster Consort ium の Omni

OpenMP Compiler などを使用し、実行にあたってはPC-UNIX マシン (Pent ium4/ 2.4GHz,

Pent ium3/ 800MHz&1GHz～(Single/ DualCPU)、Athlon、OSは RedHat-7.3他)などを用いた。
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