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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 Fock 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。これまで我々は Ninf-G を利用することで、Grid 上の多数の計算機を効

果的に利用する並列 Fock 行列計算プログラムを開発してきた [1]。しかし我々の開発してきたアルゴ

リズムは Fock 行列及び密度行列の全体を全ての計算機が保持していることを仮定しており、数万次

元を超えるような計算を実行するにはメモリ量が問題となってしまっていた。本発表では、FMO-MO

法[2]による大規模分子軌道計算のための大規模 Fock 行列計算プログラムを開発したので、これを紹

介する。 

開発したプログラムのテストとして、溶媒(2,096H2O + 9Cl-)中のリゾチーム分子 (Fig. 1) についての

FMO-MO計算を行なった。この系はSTO-3G基底関数で 20,758 基底になり、Fock行列・密度行列のサ

イズがそれぞれ 1.6GB、合計で 3.2GBになってしまうため、これまで 32bit PUを用いたLinux PCクラ

スタでは計算が不可能であった。しかし今回開発したプログラムを使えば、このサイズのFock行列が

AISTスーパークラスタ[3] F32 部(32bit dual Xeon 3.06GHz 4GBメモリ/ノード)を用いて 4 時間弱(254PU

の場合)で生成できる。またFMO-MO計算全体で見れば 5 時間程度でこの分子軌道 (Fig. 1) が得られて

おり、高速な大規模分子軌道計算を実現している。 

 

 
Fig. 1  Lysozyme molecule in solvent and its frontier orbitals. 
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