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生体分子のような大規模系の分子軌道計算ではフォック行列の生成に全計算時間の 9 割以

上の時間を費やすことが知られている。このような大規模分子軌道計算を可能にするための

手法として、ボトルネックとなっているフォック行列の生成を何らかの高速計算機にオフロ

ードする方法がある。我々は EHPC (Embedded High Performance Computing)プロジェクト[1]

においてフォック行列生成専用計算機を開発することにより、これの実現を目指してきた。

一方、近年の PC の高速化やインターネット環境の発達により、多数の PC を接続して計算

するグリッド技術が現実的なものとなってきた。本研究では、フォック行列の生成をオフロ

ードする対象としてグリッド環境を想定し、広域ネットワークで接続された複数の PC クラ

スタシステムにおいても効果的に動作するフォック行列計算プログラムを開発した。 

EHPC プロジェクトにおいて、階層的な構造を持った並列コンピュータシステムにおいて

も効果的に並列計算が可能な多段階動的負荷分散アルゴリズムを開発した[2]。GridRPC はこ

のような階層的な構造に向いたグリッドプログラミングモデルであり、EHPC プロジェクト

において開発したプログラムを移植することが可能である。そこで我々は GridRPC に MPI

を組合せて利用する(Fig. 1)ことが可能なグリッドミドルウエアである Ninf-G [3]を用いてフ

ォック行列生成ルーチンを開発し、GAMESS [4]に実装した。このプログラムを使ってグリ

ッド環境であっても効率良く計算機資源を利用できていることが確認できた。 
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Fig. 1  GridRPC/MPI hybrid model with Ninf-G grid middleware. 
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