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1. 緒言 
 分子の再安定構造を求める計算では、位置のパラメータを少しずつ変化させながら総当たり的

に求めていく全解探索法が広く用いられている。このような膨大なエネルギー計算においては、

Charmm に代表されるシミュレーションソフトウェアを用いて繰り返し計算を行う際に、CPU

並列化での計算効率向上が困難であること、計算過程の出力ファイルが巨大になり扱いづらいこ

とが問題となっていた。そこで、入力ファイルの前処理とデータベース（以下、DB）を扱うプロ

グラムを作成し、既存の計算ソフトウェアに手を加えず計算速度の向上とディスクスペースの有

効利用を試みた。 

 

2. 方法 
 Web サーバー（Apache + PHP + PostgreSQL）

で動作する PHP アプリケーションを開発した。

データを格納しジョブの進捗を管理するマシン

(A)と、計算を行うマシン(B)とに役割が分かれる。 

まず、用意した入力ファイルのループ処理の部

分を(A)で分割し、ジョブリストを作成する。(B)

はジョブリストを監視し、計算を実行する。結果

が得られたら(A)へと結果を格納し、次々に分割

された計算を行う。 

本プログラムは計算ソフトウェアそのものに

は一切手を加えていないため、結果の信頼性を損

なわずに分散処理を実現した。そして、投入した

プロセッサ（コア）数や計算マシンの数にほぼ比例した、計算の高速化が可能である。さらには、

低スペックのマシンも計算資源として活用することが可能である。また、Web サーバーや DB サ

ーバーという環境を採用したことで、各マシン間のデータ転送の実装が容易になり、開発時間を

大幅に短縮することができた。巨大なファイルとなるログファイルは圧縮し、ホストマシンへア

ップロードして管理する。スクリプトに応じた解析プログラムを作成すれば、解析作業を容易に

行うことができる。 

 

3. 結果 
 分割プログラムの実施例として、β-D-glucose と N-acetylglucosamine から成る二糖の最安定

構造計算を行った。クロック周波数 2.3GHz, 24 コア（12 コア×2CPU）のコンピューター上で

計算を行ったところ、60 日ほどかかっていた計算を 40 時間に短縮することができた。また、計

算過程を出力したファイルが分割されることで内容参照が容易になり、圧縮により使用ディスク

スペースを 1/30 にすることができた。 

Figure 1 分散処理の仕組み 




