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分子動力学計算 PEACH システム Windows 版を並列計算できるようにした。これ

によって相当大きな系のシミュレーションもパソコンで実行できるようになった。 
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１．はじめに 

生体高分子の研究分野で広く用いられている分子動力学計算法をパソコン環境で利用するために、古

明地らによって開発された PEACH システム[1]を Windows 環境に移植した[2,3]。しかし対象とする系

が複雑になると計算時間が非常にかかるようになる。そこで本研究では計算能力を上げるために、並列

計算という何台かの計算機をつなぎ協調作業させ、一台のときよりも速く計算させる方法を用いること

にした。その方法の一つとして MPI（Message-Passing Interface）というライブラリがある。これは

MPI フォーラムより 1994 年に発表され MPICH として Argonne National Laboratories より配布さ

れている[4]。 
 
２．システムの概要 
 並列計算までの手順は、まず始めにプログラムをライブラリーを用いて並列化する。PEACH Ver.3.0 
の runmd モジュールは MPI ライブラリーを用いて並列化されているので、それを Windows 用に若干



の変更を行えばよい。次に複数台の WindowsNT マシン（NT,2000,XP）を用意し、それらを LAN で

つなぎ、それぞれに MPICH をインストールする。このときすべてのマシンのユーザ名とパスワードは

同一にしておく。そのうちの 1 台をホストマシンとして並列化されたプログラムを実行すると並列計算

が行われる。MPI はマルチアーキテクチャには対応していないので、同一の OS/CPU アーキテクチャ

の計算機をクラスタリングして一つの計算機として使うのに向いている。 
 
３．計算例と実行時間 
計算例としてプリオンタンパク質の中心部分の NMR 解析構造（103 アミノ酸残基、１ＡＧ２）を用

いて、水中での分子動力学計算によるシミュレーションを行った。設定温度を 300Ｋと 400Ｋとして熱

的な性質を比較検討した。溶媒は水（4004 分子）とし、周期境界条件、ＮＴＶの箱型モデル、クーロ

ン力の計算にはエワルド法を用いた。シミュレーション時間は数ナノ秒を目標とした。また比較のため

ＢＰＴＩのＸ線解析構造（58 アミノ酸残基、６ＰＴＩ）を用いたシミュレーションも行った。 
   表１．計算モデルと計算速度         図１．根平均二乗変位の時間変化 

  ＊並列計算（3 台使用）の場合 

図１には、分子全体の初期構造からの構造の変位（根平均二乗変位）の時間変化を示す。このデータ

から見ると、300Ｋにおいては、始めの 200ps ぐらいまでの間で水中に入れた結晶構造が緩んで構造変位

が生じたと思われる。その後はほぼ一定値を保っている。400Ｋに温度を高くしてシミュレートした場

合は、400ps あたりからさらに別の構造変位が生じている。 

市販の Windows パソコン（PentiumⅣ、2GHz）を使用したが、計算速度は 10ps 当たり 16 時間であっ

た（表１）。つぎにパソコンを３台用いて並列計算を行ったところ、10ps 当たり 6 時間ぐらいに高速化

することができた。並列計算はパソコンの台数を増やすとその分計算速度は速くなるが、一方でネット

ワークを介してのデータのやり取りの時間もかかるようになるので、無制限に増やせばよいというもの

ではない。 
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