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１．研究実施の概要 

 

金属クラスターやタンパク質等の大規模分子系の現象を取り扱える系のサイズ拡大とパラメータ

の網羅的探索を可能とする分子シミュレーション環境の構築をめざし、グリッド技術を用いた大規

模分子シミュレーションプログラムの開発を行った。 

具体的研究項目は以下の５項目であった。① FMO 法の Grid 化と評価：GFMO の開発、② 

GFMO-MO の実装と評価:GFMO-MO の開発、③ 射影法による一般化固有値問題の解法:櫻井

-杉浦法の開発、④ポテンシャル面探査分散処理システムの設計、⑤プロトンの波動性を考慮した

方法(MC_MO 法)の FMO 法への導入 

①と②及び③の成果として、世界最大級の分子軌道計算を分散並列計算環境で効率よく実行

することができた。④の成果を用いて NiCN、FeCN, FeCO 等の分子定数を分散並列計算環境を

用いて高精度に計算した。⑤ではタンパク質内の水素結合パターンの変化を定量的に追跡できる

ようになった。 

 

 

２．研究実施内容 

 

19 年度と最終年度である 20 年度にかけて、18 年度までに作成したプログラム群を用いて大規

模計算を行い、性能評価と改良を行うのみならず、プロジェクト終了後のプログラム公開に向けた

ブラッシュアップとパッケージ化に作業の重点を移していっている。  

19 年度も 18 年度に引き続き、以下に示すそれぞれの研究項目の実行のために、既存のＰＣクラ

スター等を用いて試行的プログラムを作成し評価を行った。19 年度は、18 年度までの研究結果を

もとにＧｒｉｄ上で稼働するプログラムの実装と性能評価を中心に開発を実施した。 

具体的項目は以下の通りであった。 

平成 19 年度

実績報告 



①ＦＭＯ－ＭＯプログラム・ＰＣクラスタ版の公開へ向けた準備 

ＰＣクラスタ向けに開発された FMO-MO プログラムを、公開へ向けて取りまとめる作業を開始し

た。具体的には、プログラムのパッケージ化と、マニュアルや実行サンプルの作成を行った。そのプ

ログラムパッケージを共同研究者に利用してもらい、ユーザーからの意見を取り込み、公開へ向け

た準備をはじめた。 

②ＦＭＯ－ＭＯプログラム・グリッド版の作成と改良 

グリッド化された GFMO プログラム、及び GFMO-MO プログラムの接合を行った。具体的には、

既に設計されたインターフェイスを基に、グリッド環境での一連の実行が可能なプログラムの作成を

行った。 

また、大規模計算のための、GFMOプログラム、及びGFMO-MOプログラムの改良として分散共

有メモリー型アルゴリズムの開発と実装を行った。 

③大規模計算の実行 

開発された GFMO-MO プログラムの、現実的な系を用いた大規模分子シミュレーションへ適用

として、上皮細胞増殖因子受容体(EGF-R)の FMO-MO 計算を行った。この大規模分子シミュレー

ションを用いて、抗がん治療の標的分子として注目されている EGF-R のリガンド分子との特異的分

子認識機構を明らかにすることを試みた。本件は本報告書作成時点ではまだ計算が終了していな

い。 

④射影法による一般化固有値問題の解法:櫻井-杉浦法の開発 

大規模系に対する分子軌道計算を効率よく実行する環境を構築することで、分子シミュレーショ

ンの可用性を広げること行うために、射影法による一般化固有値問題の解法:櫻井-杉浦法を大規

模系の分子軌道計算法であるフラグメント MO 法（FMO 法）と接続し、さらにグリッド環境下での実

行を可能とした。本年度は、Rayleigh-Ritz プロセスと組み合わせて精度低下を引き起こす計算を

避ける方法の開発とその並列プログラムの実装を行った。この方法により従来の射影法の精度を

大幅に改善することに成功した。AMLS 法を用いた固有値分布推定法を組み合わせてより有効性

を高めるとともに、これまでに開発した方法を広域分散環境で効率的に利用するためのタスク分散、

および耐故障性の機能実装法を検討した。また、実用問題に対して開発した手法を適用し、その

有効性の評価とより実用性の高い方法の開発とするための改良を行った。これらの方法の効率的

な並列実装を行い、大規模並列環境下での有効性を確認した。 

⑤ポテンシャル面探査分散処理システムの設計（平野、長嶋） 

19年度は、ポテンシャル面探索システムの多次元化を行い、より大きな分子の多次元ポテンシャ

ルの効率よい計算が可能となるシステム構築を開始した。引き続き CoH, CoCN, NiCN、FeCN, 

MgNC/MgCN, HOO, HCO などの高精度の分子定数計算を行った。 

⑥プロトンの波動性を考慮した方法(MC_MO 法)の FMO 法への導入： 

19 年度は、FMO-MC_MO 法による定量的な大規模生体分子の取り扱いを見据えて、①密度汎

関数理論により多体効果を評価した MC_DFT 法の開発を行った。特に電子-核間の相関に関して

は、一般的な汎関数は確立していないため、Colle-Salvetti 型の相関関数の取り扱いを応用して新



規相関汎関数の開発を行った。次に、②実験と直接比較し得る解析手法の確立を目的に、核の波

動的性質を顕に考慮した、分子の磁化率および磁気遮蔽定数の解析手法の開発を行った。さら

に具体的な計算として、③FMO-MC_MO 法を用いて、小規模なタンパク質分子の構造変化の計

算を行った。特にタンパク質の骨格構造・電子状態とくに分子内水素結合に関し、プロトンの量子

効果の及ぼす影響、さらには H/D 同位体効果の影響を解析した。 

 

 

３．研究実施体制  

 

（１）「長嶋」グループ 

① 研究者名：長嶋 雲兵（産業技術総合研究所） 

② 研究項目 

１） FMO 法の Grid 化と評価：GFMO の開発、 

２） GFMO-MO の実装と評価:GFMO-MO の開発、 

３） ポテンシャル面探査分散処理システムの開発、 

 

（２）「櫻井」グループ 

① 研究者名：櫻井 鉄也（筑波大学大学院システム情報工学研究科コンピュータサイエンス専

攻） 

② 研究項目 

１） 射影法による一般化固有値問題の解法:櫻井-杉浦法の開発 

 

（３）「立川」グループ 

① 研究者名：立川 仁典（横浜市立大大学院国際総科学研究科） 

② 研究項目 

１） プロトンの波動性を考慮した方法(MC_MO 法)の FMO 法への導入 
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