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MODYLASと古典MD② 

• 開発体制 

• 公開 

• 普及、ユーザーサポート 

• 今後の取組 
 
計算例 

 ウイルスカプシドの全原子MD計算 

 ミセルの会合      



開発の経緯 

• 2004年 当時分子研にあった岡崎進先生のグループにて、岩橋建輔氏、吉井の 
        2名で開発開始。 
                       各種アンサンブル数値積分、相互作用計算、I/O周りを作成 
        シングルコアで走る汎用のMDプログラムを作成 
• 2005年 熱力学的積分法による自由エネルギー計算を実装。 
        グループ内の汎用プログラムとして利用開始。 
                       FMM実装 
• 2006年 安藤嘉倫氏合流。 
                       入出力ソフトNANO Ignition作成 
                       ポテンシャルの拡張（OPLS対応：山田氏） 
        MODYLAS命名 
        領域分割化、MPI並列化(橋本氏、樋口氏（日立）) 
• 2007年 京スパコンでの実行に向け整備開始 
        ハイブリッド並列化（市川氏、小松氏、石附氏、福島氏（富士通）） 
• 2011年  京にて試用開始 
• 2012年 京にて本計算に利用 
• 2013年 MODYLAS公開（9月24日） 
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開発体制 

プロジェクトとつながったソフトなので開発期限がある。 
開発者が少ない。（開発当初2名） 
開発者が並行してサイエンス研究も行っている。 
• 部分的に外注を実施 
  定式化や原型プログラムの作成は自前で 
  領域分割化 
  MPI並列、ハイブリッド並列化、高速化とチューニング 
  性能評価 
   
  日立  
  富士通  

 
 

 



外注の流れ 

事前打ち合わせ 
• 依頼内容について相談。 
プログラム引き渡し 
• 守秘義務等の契約を交わし、プログラムを渡す。プログラムの説明。 
発注 
• 発注内容決定。仕様書作成。 
   データ構造、データ処理～デバッグ、テストラン、品質保証まで 
プログラム作成 
• 部品ごとの実装、テストラン、性能評価。 

• こまめに打ち合わせ、進捗の確認。分子研や京に常駐して、随時やりとりしなが
ら開発した時期もあり 

• 発注元・請負先全体打ち合わせは1，2か月ごとに実施。 
納品 
• 全体が完成。作業報告書。 
アフターケア 
• 納品後のバグ対応。 

 
 

・業者、担当者によって得手不得手あり。 
・開発経験があれば速くて確か。 
・そうでないと発注元もかなりの労を取られることも。 



プログラム開発の外注 

期間 依頼事項 人数 

日立製作所 2005-2007 
（断続的） 

領域分割 
MPI並列化 

1～2名 

（物理系、ソリューション
事業部、SE） 

富士通 2007-2013 
（断続的） 

ハイブリッド並列化 
TOFU用通信 

2～4名 
（物理、情報系） 

データ構造の設計 並列化・高速化 

データ処理の設計 説明書作成 

プログラムの実装 テストラン 

プログラムのデバッグ 論文化 



データ構造      メタデータ法 
原子のデータ構造 
• 原子座標、速度、力、セグメントデータ → メタデータ化 
• プロセスに属するサブセルを割り当てて固定  （図では４×４のサブセルを1つのプロセスに割り当て） 
• サブセル内の原子のデータをプロセスに局在化させる。グローバルに持たない→省メモリ。 
• データ領域に空きを用意 → サブセル内の原子数の増減に対応。各サブセル内の原子数に合わせて要

素数が変化。要素数情報もあわせて保持。 
• メタデータ配列のまま演算も通信も行う。サブセルを表す3次元配列を持っているので、取り扱いが容易 
• バッファリングやindirect accessがない。 
• サブセル単位のメタデータがキャッシュに載るようにサブセル内の原子数を調整。 
• 原子の運動に伴って原子の帰属するサブセルを更新 。 
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・セグメントデータ  
一塊の原子団のデータ 
CH3、H2Oなど。 
原子間距離拘束の情報 



通信量の最小化    原子情報 

自セルと相互作用する原子情報
を集める。 
• 通信回数と通信量の最小化 
• 隣接セルと通信して1次元（z

軸）方向にデータを結合し棒
状のデータを作る。 

• 棒状データをy軸方向に通信
し結合させて、平面状データ
にする。 

• x軸方向に平面状データを通
信し結合させて、立方体状の
データにする。 

• K－スパコンの多重同時通信
（各軸ごとに＋、－方向） 
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データ処理   データ局在化による計算効率の向上 

キャッシュの利用効率の向上 
• L1キャッシュ－L2キャッシュ－メモリ 
• L2－メモリ間、L1－L2間のデータ通信の最小化 
最重要ホットスポット 
• 2体間相互作用計算 
• FMMのM2L計算 
  
2体間相互作用計算 
• 3重ループ構造 
do 5つのサブセルを指定するインデックス 
  do 注目する1つのサブセル内の粒子 
    do 隣接する5つのサブセル内の原子 
      相互作用計算 
    enddo 
   enddo 
 enddo 
• これにより、5つのサブセルのデータが効率的に再利用される。 
• ただし5つのサブセルの座標データをL1キャッシュに載せておくことが重要 
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外注に頼る事情 

• プログラム開発自体は論文業績にならない。
学生、ポスドクには酷。 

• サイエンス研究の片手間にしては負担が大き
い。 

• 並列化、高速化のスキルを持っていない。興
味がない。 

• プロジェクトの予算がある。 



計算例 ミセルの会合 
（2012） 

 
 
 
 
 
 
 
 

界面活性剤・・・・・親水基と疎水基の両方をあわせ持つ分子 

親水基 疎水基 

Sodium Dodecyle Sulfate (SDS) 



ドデカン     

C12E8 50ns程度で安定な会合数のミセルを形成する 

実験で判明 
している安定 
な会合数 

C12E8 

Fig. 1  平均会合数Nの時間変化 

SDS 

10 ns程度で会合数20～30程度の会合体までは生成するが、その
後100 nsかけてもそれらが融合して安定な会合体を形成しない。 

SDS 

非イオン性界面活性剤C12E8とイオン性界面活性剤SDSの会合シミュレーションを実行 



結果４ 理論との比較 
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電気二重層を持つ会合体の静電斥力1 

 ： デバイ長の逆数 

a ： 会合体の半径 

Z ： 相互作用定数 

・・・① 

Verwey, E.J.W. The theory of the Stability of Lyophobic Colloids,(1945) 

表面電荷密度に由来 

水 

平均力 

黒丸：MD計算から求めた値 

赤線：①式から求めた 
     理論値 

電気二重層モデルで再現を実証 

＋ 

＋ 
＋ ＋ 

斥力 斥力 

対イオンにより遮蔽された斥力 



結果５ 会合の速度定数 
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反応①が律速段階である 

①斥力を受けながらも、熱ゆらぎの 
  中で徐々に接近し融合するプロセス 

② 混ざりあいながら全体を球に変形さ  
  せるプロセス 

障壁を超えて融合する際の速度定数を考察 

   
2

60 30

d
N k N

dt
反応速度式： 

代入すると    

k = 5.2×10-21 m3s-1 

40 CMCでは一つのミセル
が生成するのに28 μs 
要する D:拡散係数,   a:半径 B:流体抵抗  

30 

60 

60 

30 30 ＋ 60 

二段階のプロセス 



MODYLASの公開    web site 

オフィシャルサイト：http://www.modylas.org/ 
 

2013年 MODYLAS公開（9月24日） 

http://www.modylas.org/


MODYLASの公開 

• Update to version 1.0.4 on 6 Jul. 2015: 
• Correction of bug which caused slowdown of the program execution (ver.1.0.3 only): 

This bug occurred when interval of output of .dcd file or .mdtrj.bin file was not explicitly 
set in .mddef file by "interval" variable. Its default value is 1, thus unnecessary 
communications to gather trajectory for output were performed per MD step. (followed 
by small bug fix on 7 Jul. 2015). 

• Update to version 1.0.3 on 27-Jan.2015: 
• Implementation of subroutines for thermodynamic integration (compile with -

DSEGSHAKE, see also sample/Met2) 
Support of MPI parallel execution with NPROCS less than 8 (complile with -
DONEPROC_AXIS) 
Support of output of trajectory in dcd format (add dcd=yes, and <trjdcd> tag in .mddef 
file, see also sample/Met2) 

• Update to version 1.0.2 on 4-Nov.2014: 
• Addition of documents in English 

Correction of sample inputs 
• Update to version 1.0.1 on 26-Aug.2014. 
• Update MODYLAS 1.0.0 Reference Manual on 15-Apr. 2014. 
• New release MODYLAS 1.0.0 on 1-Apr. 2014. 
• New release MODYLAS 0.9.0-beta on 24-Sep. 2013. 

 



ドキュメント 
• MODYLAS Tutorial Slide [English] (30-Jun. 2015) 
• MODYLAS 1.0.2 Reference Manual [English / Japanese] (4-Nov. 2014)  
• MODYLAS 1.0.2 Tutorial [English / Japanese] (4-Nov. 2014)  
• MODYLAS 1.0.0 Reference Manual_v2 [Japanese] (15-Apr. 2014)  
• MODYLAS 1.0.0 Tutorial [Japanese] (1-Apr 2014)  

 

http://www.modylas.org/system/files/Lecture_slide_MODYLAS_20150630.pdf
http://www.modylas.org/system/files/MODYLAS_ReferenceManual_v1.0.2_English.pdf
http://www.modylas.org/system/files/MODYLAS_ReferenceManual_v1.0.2_Japanese.pdf
http://www.modylas.org/system/files/MODYLAS_Tutorial_v1.0.2_English.pdf
http://www.modylas.org/system/files/MODYLAS_Tutorial_v1.0.2_Japanese.pdf
http://www.modylas.org/system/files/MODYLAS_ReferenceManual_1.0.0_Japanese_v2.pdf
http://www.modylas.org/system/files/MODYLAS_Tutorial_v1.0.0_Japanese.pdf


License 
・ユーザー登録性 
・ソース、バイナリ―の再配布禁止     
・文献の引用  
    [J. Chem. Theory Comp., 9, 3201-3209 (2013)] 
・許可なくベンチマーク結果の出版を禁止 
・改良したソースコードのフィードバック義務 
 
詳細はダウンロードファイル内に記載 （www.modylas.org） 
日本語によるライセンスあり. 
 
 
 
 
 
 

http://www.modylas.org/


MODYLASのダウンロード数 

MODYLAS本体  

 180 (18)  
  →国内からは162 

 

MODYLAS-MINI （理研のミニアプリ） 

  19 (9) 
 

( )内は国外からのDL数 

 

既存のMDのミニアプリは短距
離MDのものが多い 
長距離MDは少ない 
→スパコンの性能用に関心 



 



計算例 ウイルスカプシドの 
大規模MD 

（2014） 
• 約650万原子系 
• ウイルスカプシドのMD 
• 京コンピュータ 
• 200 ns 
• ウイルスカプシド丸ごと一つの全原子MD 



レセプター 

感染機構を解き明かす 
ウイルスとレセプターの特異な相互作用 

10,000,000原子 
カプシドとレセプターの結合 
・レセプターの構造変化？ 

「京」スパコンが不可欠 

 

ウィルス全体１０００万原子系の 
分子動力学計算が必要 

 

小児マヒウイルス 

P=1 atm, T=310.15 K 

小児麻痺 
ウイルス 

“Medical Virology”,  
edited by D. O. White and 
 F. Fenner, Academic Press 



ウイルスカプシドの分子動力学計算 

小中規模系の計算 
 

  ・２～３万原子系 

  ・Ｅｗａｌｄ法 

   領域分割 

   ＦＦＴ 

 

 

 

  専用計算機 
 

    ・ＡＮＴＯＮ 

      ５１２並列 

      数mｓ／ｓｔｅｐ 

   ・ＭＤＧＲＡＰＥ 

全原子計算 
 

 ~１０００万原子系 
 

  ・周期境界条件下 

  ・長距離相互作用   

京スパコン 
 

１００ｍｓ／ｓｔｅｐ 

 ・大規模並列が不可欠 

 ・通信もｍｓ 
 

 

隣接通信化が不可欠 

（ＦＦＴは不可）   
 1マイクロ秒：１０年（解析不可能） 

 （実効性能 0.1ペタフロップス） 

従来のスパコン 

マイクロ秒程度の軌跡 

27 nm

46 nm

１０００万原子系の基本セル



普及・ユーザーサポート 

Registration to CMSI MateriApps 

CMSI特論 on Web： 
CMSI計算科学技術特論A (2013、2015) 
12th, （13th） lectures by N.Yoshii [Nagoya University] 
CMSI計算科学技術特論B (2014) 
10th, 11th lectures by Y. Andoh [Nagoya University] 
CMSI計算科学技術特論C (2015) 
by N.Yoshii & Y. Andoh 

12thCMSI Kobe Hands-on:  
MODYLAS 1st tutorial, FOCUS (2013) 
21thCMSI Kobe Hands-on:  
MODYLAS 2nd tutorial, CMSI Kobe (2015) 

MODYLAS Web講習会（MateriApps） 
http://ma.cms-
initiative.jp/ja/listapps/modylas/modyla
s_lecture/modylas_weblecture 
 

http://ma.cms-initiative.jp/ja/listapps/modylas/modylas_lecture/modylas_weblecture
http://ma.cms-initiative.jp/ja/listapps/modylas/modylas_lecture/modylas_weblecture
http://ma.cms-initiative.jp/ja/listapps/modylas/modylas_lecture/modylas_weblecture
http://ma.cms-initiative.jp/ja/listapps/modylas/modylas_lecture/modylas_weblecture
http://ma.cms-initiative.jp/ja/listapps/modylas/modylas_lecture/modylas_weblecture
http://ma.cms-initiative.jp/ja/listapps/modylas/modylas_lecture/modylas_weblecture


MODYLASの普及先 

• 産業 
   大手製薬会社   医薬品開発 
   自動車メーカー   材料開発 
   カーエアコン大手   材料開発 
   大手化学品メーカー 数社 高分子、洗剤、分離膜等 
 
• 大学 
   名大  レプリカ交換法（REM）との連携 
   岡山大  クラスとレートハイドレートの大規模系を京で実行 
   阪大  自由エネルギー表示法（ermod）との連携 
   金沢大  共同開発、大規模系を京で実行 
   分子研  共同開発 
   名市大  肝炎ウイルス系共同研究 



普及しているソフトの特徴 
ソフトを習得するのは忍耐を要する。 
ユーザーはできるだけ多くのことを1つのソフトで済ませたい。 
• 簡単に入手、簡単にインストール 
• 利用制限がゆるい 
• 利用できる計算手法、解析手法が豊富 
• 結果の信頼性が高い 
• 新しい手法が導入される 
• フォーラム等が充実している 
• チュートリアル、マニュアルが充実 
• 入力データの作成が容易 
• 研究例が豊富 
• コードの改変ができる（可読、ライセンス） 

NMR測定 たった1つの機器で多様な測定 
１D,２D…、多核、NOESY、 DOSY 
化学種の同定、構造情報、拡散係数、反応速度… 
サンプルの制限も少ない（固体、液体、ガラス、超臨界流体） 



普及に向けての問題点と対策 

• exampleが少ない。 

→研究で得られたものを追加 
• インストールでこけることがある。 

→利用可能なマシン環境にて対応 

• 座標やパラメータの入出力データ形式が他の人気ソフトと異なる。互換
性が低い。 

→変換ツールの開発、VMDのプラグイン、nano-ignition 

• 計算結果の解析ツールが少ない。 

→研究で得られたものを追加 

• 入力データの作成が面倒。 

→研究で得られたものを追加 

• わからないことがあった時の情報入手先が少ない。 

→ HP上のFORUMの成長、直接の問い合わせ対応、youtubeなどでの発信 

• 他に有力な類似ソフトがあり、計算環境によってはパフォーマンスで後
れを取っている。 

→超並列で優れているという特長を維持 



Nano-Ignition/MODYLAS 
質問、要望 

Nano-Ignition: 
 
岩橋建輔氏, 分子研 (IMS) 
E-mail: iwahashi@ims.ac.jp  

MODYLAS: 
 
Webのフォーラムへ 
http://www.modylas.org/forum 
 
安藤さんに直接メールしないでください。  

 

mailto:iwahashi@ims.ac.jp
http://www.modylas.org/forum
http://www.modylas.org/forum


今後の取り組み 

・拡張を適用した公開版をウェブサイトwww.modylas.org で公開 
・FMMによる圧力テンソル計算コードを実装。 平行六面体セルで

のパリネロ・ラーマン法での異方的NPTアンサンブル計算に対
応。 

・演算のホットスポット (p2pおよびM2L) について, 京コンピュー
ター以降の8個以上のコアを持つメニーコアアーキテクチャ対応
のスレッド並列化, およびベクトル長のより長い SIMDに対応し
たコードの開発 

FX10, FX100  
Xeon-phi クラスター (ポストT2K) 

JHPCN課題「分子動力学計算ソフトウェア
MODYLASのメニーコアアーキテクチャ対
応並列化に関する研究」 

・他性能面, 機能面での多数の開発項目 



まとめ 

• MODYLASは2013年に公開し、少しずつ利用され
つつある。 

• 超並列に適しているという特長を伸ばして、ユー
ザーを確保していきたい。 

• 開発にはこれまで外注を利用してきた。これから
は協力者からの寄与が得られるように努める。 

• HP、学会発表、産学との共同研究などを通して
普及活動を行っている。 

• 他のソフトとの連携も進めている。 

 



まとめ 

第一回（12月17日） 
• MODYLASの概要 
• MDソフトの現状 
• MODYLAS実行のイメージ 
• 開発の経緯 
• ソフトウェアの構成 
• ソフトウェアの使用例 

 
第二回（1月14日） 
• 開発体制 
• 公開 
• 普及、ユーザーサポート 
• 今後の取組 


