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【緒言】

　分子動力学法は既存の分子シミュレーション手法の中でも比較的大規模な系を取り扱うことが

できるが、実験結果と直接比較できるような計算を行うためには、さらなる大規模化と高速化が

重要である。一方、近年一般に使用されているパーソナルコンピュータでは、シリコン半導体の

速度向上が頭打ちとなりつつあり、今後は複数のプロセッサコアを搭載して高速化を図る方向に

進むものと思われる。そこで本研究では、従来の分子動力学計算プログラムに、複数のコアまた

は複数のプロセッサを搭載したコンピュータを想定したマルチプロセス技術を導入したほか、 

ネットワークで接続した複数のコンピュータを用いて計算を行うクラスタリング技術も導入し、

並列処理による計算速度の向上を図った。

【方法】

　本研究では、これまで当研究室で開発してきた分子動力学計算プログラム「New-RYUDO」を

ベースに並列処理機能の組み込みを行った。ソースコードは全てＣ言語で記述し、ライブラリは

通常の Linux (UNIX)環境にある標準的なものだけを使用した。

　マルチプロセス化については、UNIX の伝統的な手法である fork 関数による子プロセス生成技

術を用いた。プロセス間の通信には、各原子の座標や力などの大規模データに共有メモリを、プ

ロセス間の進行制御などにパイプを用いた。

　クラスタリングについては、全体をコントロールする Main 側と、要求を受けて計算を行う

Server 側の、二種類のプログラムによるクライアント・サーバモデルとした。Main 側と Server 側
のデータ通信には、一般的なソケットによる TCP 通信技術を用いた。

【結果】

　マルチプロセスについては、分子動力学法の計算過程のうち原子間相互作用のエネルギーと力

を算出する部分のみを並列化することで、データ通信量を最小限にして高速化した。

　クラスタリングについては、Server 側プログラムを常時稼働とし、実際に計算を行う際にユー

ザ手元のコンピュータで Main 側プログラムを起動して各 Server 側プログラムに接続することで、

連続および多人数による共用を可能にした。

　マルチプロセスおよびクラスタリングにおいて、特別なライブラリ等

を使用しなことで、多くの Linux(UNIX)環境でそのまま動作する高い互換

性を実現した。またクラスタリングの Server 側プログラムは単一のコマ

ンドであることから、他のソフトウェアの動作を阻害しないので、共用

サーバや空いているコンピュータの一時利用などが容易になった。さらに

Server 側プログラムを MS-Windows(Visual C++)対応とすることで、一般の

Windows マシンをクラスタリングに利用することが可能になった。

　本プログラムの動作確認として、Pt 4000 原子

に よ る 熱 伝 導 計 算 モ デ ル ( 図 1) を 用 い た

10,000step の計算を行った（図 2）。その結果、2

プロセス並列化または 2 台クラスタリングで約 1.8

倍、2 プロセス 2 台クラスタリングの計 4 プロセス

並列化で約 3 倍の高速化を確認できた。
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図１． Pt 4000 原子モデル


