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自己紹介

• 大学院から本格的にプログラミング、コンピュータシミュレーションを学ぶ。
スパコン（分子研NEC SX3）利用開始。 LJ、水系のMD。（－2000）

• 民間の研究所にて、汎用MDソフトを使い始める。MPIによる並列化。
（2000－2003）

• 国の研究所にて汎用コード開発（NAREGIプロジェクト。岡崎グループにて、
岩橋氏、安藤氏と）。 領域分割、高速化、並列化。（2003－2007）

• 実験系グループに属しつつ、汎用コード作成の後方支援。（2007－2011）
• 現在、MODYLASの機能拡張に向けて開発を進めている。（2011－）

• MDを中心とした計算科学
• 実験中心の時期を8年ほど挟みつつ、シミュレーションに関わって20年以

上。



MODYLASの概要

高並列汎用分子動力学シミュレーションソフトウェア

任意の分子集合体に対する汎用の大規模分子動力学計算プログラム。長距離力の取り扱いを含め、ナノ分野・バイ
オ分野における分子動力学計算に必要な各種手法を備える。高効率の並列計算が可能であり、超並列スパコンを用
いて溶媒中のウイルス(約1000万原子)の全原子計算やリポソーム(数十万原子)の長時間計算が可能。

ナノ分野・バイオ分野における分子動力学計算に必要な各種手法を備えている。高効率の超並列計算が可能であり、
数万原子から1000万原子を超える系までの長時間計算ができる。自由エネルギー計算にも対応している。

手法
古典分子動力学

対象物質・モデル

任意の分子集合体。特にナノおよびバイオ分野の分子系。例えば溶液、ミセル、脂質膜、タンパク質、高分子、ウイル
ス等

求められる物理量
系の軌跡、構造、自由エネルギー等の諸熱力学量

開発者
安藤 嘉倫, 小嶋 秀和(, 山田 篤志, 藤本 和士, 吉井 範行, 岡崎 進(名古屋大学 大学院工学研究科),
岩橋 建輔, 水谷 文保(分子科学研究所)

MOlecular DYnamics software for LArge System



使用言語 Fortran 77&90

コンパイラ frtpx (Fujitsu), ifort (intel), pgf90 (PGI)

並列化 MPI/OpenMP/SIMD hybrid

対応する力場 CHARMM with CMAP AMBER/OPLS

アンサンブル
NVE, NVT (Nose-Hoover), isotropic NPT (Nose-Anderson),
anisotropic NPT (Nose-Parinello-Rahman)

数値積分 RESPA

拘束 SHAKE/ROLL, RATTLE/ROLL

長距離相互作用 Fast multipole method(FMM), Particle mesh Ewald method

MODYLASの概要



MODYLASの概要
ライセンス
MODYLAS license

アプリを利用できる環境
京, FX10, 一般のPCクラスタ(Linux/Unix)

並列化
MPI並列・OpenMP並列に対応。
MPI並列のプロセス数はWeb公開版1.0.3では２のn乗（n≥1）のみ対応。
OpenMP並列のスレッド数は任意の数に対応。
GPGPUにはOpenACCレベルで対応済み（現時点ではWeb上での公開はしていない）。
Xeon‐Phiには対応中（JHPCN課題）。

リンク
オフィシャルサイト：http://www.modylas.org/
MateriApps：http://ma.cms‐initiative.jp/ja/listapps/allapps/modylas
PAL: http://pal.ims.ac.jp/pal/8000.php?t_application_id=1UAD
フォーラム
http://www.modylas.org/forum



MODYLASの概要 web site

オフィシャルサイト：http://www.modylas.org/



MDソフトの現状

プログラム名 開発者

AMBER Kollman

CHARMM Karplus

GROMACS Hess

TINKER Ponder

NAMD Schulten

DESMOND Shaw

MODYLAS Okazaki

ポテンシャル名 開発者

AMBER Kollman

CHARMM Karplus

OPLS Jorgensen

GROMOS Berendsen

・汎用ポテンシャルセットの開発・・・対象系の分子のポテンシャルが簡単に構築できる
－多様な化合物に対応。生体分子（タンパク質、脂質、核酸、糖）など
－官能基が同じならポテンシャルパラメータも同じ
－同じ原子でも異なる官能基ではパラメータが異なる（アミノ酸の主鎖CαとC=OのC）
－異原子間のLJ相互作用では、本来組み合わせごとにパラメータσ、εが決まるが、簡
単のために2つの原子のパラメータの相加平均や相乗平均で近似してしまう。ローレン
ツ・ベルテロー則。
・粗視化モデル
－複数の原子を一つにまとめて相互作用点を
大幅に減らした粗視化モデルの汎用ポテンシャ
ルセットも開発されている。
－大規模系が取扱い可能に
－両親媒性分子のポリモルフへの適用



ＭＤソフトの現状 計算の例

対象 系・現象 対象 系・現象
低分子液体、溶液 水、水溶液、

溶媒和、化学反応
タンパク質 折りたたみ、酵素、イオンチャ

ンネル、阻害剤、タンパク質
複合体

固体 相転移、フォノン ＤＮＡ、ＲＮＡ
不均一系、界面 結晶成長、吸着、トライ

ボロジー、蒸発、凝縮、
透過、分配、界面増強ス
ペクトル、界面張力

生体膜 脂質膜、ラフト、抗生物質、薬
物透過、吸収

両親媒性分子水溶液
ミセル、単分子膜、二
分子膜、バイセル

球状ミセル、棒状ミセル、
Ｌ膜、ＬＢ膜、ベシクル

ウイルス カプシドタンパク質

化学反応 溶液内化学反応、
電解反応、
自由エネルギー曲面

ガラス ガラス化、スローダイナミクス

超臨界流体 分子系、混合系、クラス
ターの生成

金属、半導体 電極、液体金属

高分子 分離膜、電解質膜、複雑
系、スローダイナミクス

非平衡マクロ動力学 対流、ずり、核生成、流体力
学



計算例 下部臨界点を持つ系の
相分離シミュレーション（2007）

• triethylamine(TEA) / 水 混合系

• 温度上昇によって均一相から2相に相分離

• 分子間相互作用（TEAの電荷）の改良

• 実験家との共研

• 2相分離のダイナミクス



MODYLAS実行のイメージ

Set problem

Select target properties 
to be calculated

Determine atom number

Select force field

Select ensemble

Create initial coordinate

Start MD calculation

End MD calculation

Analyze results

Make conclusion

Nago-Ignition, or VMD
MODYLAS

Judgment by researchers

Original programs, or VMD

.dcd
.mdtrj.bin



入力作成支援ツール Nano-Ignition

・Software to prepare a set of input files for MODYLAS 

・Developed in “NAREGI” project

・Language
C (without parallelization)

・Source code 
Available at www.nano-ignition.ims.ac.jp
Newest version is 2.2.20

・License
User registration system; Prohibition of redistribution; Obligation of 
literature citation（more detail, see web page)

sessionname.mddef
sessionname.mdff
sessionname.mdxyz
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Download Nano-Ignition

www.nano-ignition.ims.ac.jp 

Registration
& log in Source code+document

Binary for Windows

＊Compiled binary is already 
installed on phi, psi

Click “Download” tag

Open link for download



Nano-Ignition:  compilation

Go to the untar-zipped folder

>cd ignition-2.2.20/

Set of compilation environment

>./configure

Compile

>make

Start up

>./ignition/ignition



Nano-Ignition:  I/O structure

Molecule coordinate file
.pdb

CHARMM
Topology file

CHARMM
Parameter file

Nano-Ignition

Coordinate file
.mdxyz

Force field file
.mdff

Calculation
condition file
.mddef

Available operations:
・3D representation of inputted molecules

・Assignment of force field parameters

・Specification of distance constraints

・Specification of unit cell size

・Change of force field parameters

・Addition of hydrogen atoms

・Addition of solvent

・Deletion, insertion, and substitution of 

molecules

・Copy of molecule, 

・Movement of molecules

・Addition of chemical bonds

and so on (see document)

Ex) top_all22_prot.rtf

Ex) par_all22_prot.prm

A set of input files for 
MODYLAS

Ex) water.pdb

Sorry, skip detail in this lecture. See Appendix.



公開版のダウンロード方法

・ユーザー登録制
・再配布(ソース, バイナリともに)禁止
・文献引用 [J. Chem. Theory Comp., 9, 3201‐3209 (2013)]
・ベンチマーク結果を著作権者の許可無く公開禁止
・ソース変更,改良点は著作権者にフィードバック, など.

詳細は www.modylas.org のダウンロードページに記載. 日本語版ライセンス文
書はレファレンスマニュアルおよびチュートリアルの冒頭にあります.



公開版のダウンロード方法

After registration, e-mail in which download link is 
included will be sent.  Click it for download.

www.modylas.org

Register your 
information

Name

e-mail

Organization

Title



MODYLAS: Folder branching

>tar xvfz MODYLAS_1.0.3.tar.gz

MODYLAS_1.0.3/

LICENSE.pdf Software license document

source/ Source code folder

binary/ Precompiled binary folder

sample/ Input samples

document/ Manual and tutorial documents



MODYLAS:  Compilation

Go to untar-zipped source folder

>cd MODYLAS_1.0.3/source/

Set compilation environment

>./configure --with-kind-fortran-compiler=FC

Compilation

>make

./src/modylas

will be created.

FC=(K|FX10|INTEL|PGI)

K : K computer
FX10 : FX10
INTEL : Intel compiler
PGI : PGI compiler



MODYLAS:  I/O structure

MODYLAS

Monitoring file 
aaa.mdmntr

File for restart
aaa.restart.bin, or
aaa.restart.asc

File for analysis
aaa.mdtrj.bin, or
aaa.dcd

Run time information
aaa.mdrun

Execution information
stdout

aaa: sessionname

common among all I/O files

.bin : binary files

Coordinate file
aaa.mdxyz

Force field file
aaa.mdff

Calculation
condition file
aaa.mddef

A set of input files for 
MODYLAS



MODYLAS:  Execution

Go to the folder where a set of input files exists

>cd water/

Link executable binary to current directory

>ln –s ../../source/src/modylas ./

Parallel execution  (ex. 8 mpi x 1 omp)

>export OMP_NUM_THREADS=1

>mpirun –np 8 ./modylas water  

./modylas sessionname

Execution style:



MODYLAS の実行制限

公開版 MODYLAS_1.0.4 (6th, Jul. 2015) にある実行制限

✓MPI & OpenMP ハイブリッド並列

✓各軸ごとセル分割数 = 2k  

(等方的, かつ 3≤k≤6)

✓分割されたサブセル一辺長 > 0.5*LJ カットオフ半径

✓立方体の基本セル

# MPIプロセス数: 2n (0≤n) 2n*3m (0≤n, 0≤m)
# OMP スレッド数:    任意

✓周期境界条件

L/ncell   >   0.5*cutoff

2k*3l (異方的分割)

直方体の
基本セル

平行六面体
の基本セル

今回拡張した機能



Tutorial : Equilibration of bulk water

Execute sample shell #!/bin/sh
#PBS -l nodes=1:ppn=8
#PBS -q small
#PBS -N wat_opt-nvt-npt
#PBS -j oe
source /opt/MateriApps/modylas/modylasvars-1.0.3-1.sh

export OMP_NUM_THREADS=1
export PARALLEL=1
cd $PBS_O_WORKDIR

mpiexec -np $PBS_NP modylas water_opt

cp    water.mddef_for_nvt water_nvt.mddef
ln -s water_opt.mdff        water_nvt.mdff
ln -s water_opt.restart.bin water_nvt.mdxyz.bin
mpiexec -np $PBS_NP modylas water_nvt

cp    water.mddef_for_npt water_npt.mddef
ln -s water_opt.mdff        water_npt.mdff
ln -s water_nvt.restart.bin water_npt.mdxyz.bin
mpiexec -np $PBS_NP modylas water_npt

8procs x 1thread

optimization

NVT ensemble
5,000 steps

NPT ensemble
10,000 steps



Tutorial : Equilibration of bulk water

View result NPT ensemble
10,000 steps

T = 298.15 K

P = 1X105 Pa

gnuplot> p ‘water_npt.mdmntr’ u 7

gnuplot> p ‘water_npt.mdmntr’ u 9

Temperature

Pressure
>vmd water.pdb water_npt.dcd
Tk console> pbc box –center origin



Visualization of MD calculation results

sessionname.dcd Trajectory file in dcd format (binary)

.dcd file is widely used in biophysical MD calculations. Other MD software 
(CHARMM, NAMD, etc.), and input generator software (VMD)  support 
reading/outputing .dcd file.

Q. How to output dcd file from modylas? 
A. Add following two lines in .mddef
<output> 

dcd=yes ＊default : no
<trjdcd> start=0 interval=100 </trjdcd>

</output> 

Visualization of trajectory using VMD:

Required files
・.dcd file
・.pdb file
・.psf file for analysis (optional)

>vmd system.pdb result.dcd

Newly supported from modylas_1.0.3



計算例 水、氷の大規模MD
（2005）

• 約100万原子系
• 液体の水相および氷Iｈ結晶相のMD
• 分子研に導入されたスパコンのデモ
• MD計算は数万ステップのみ
• 100万原子系の可視化に苦労



開発の経緯

Start parallelization tuning in "NAREGI” projectMode

Modylas

MODYLAS

Parallelization tuning optimized to K computer in 
“Nano Grand Challenge” project 

Binary code of modylas was opened at www.modylas.org (Sep. 2013)
Source code of modylas has been opened  (Apr. 2014)
Newest version is 1.0.3  (updated at 27, Jan. 2015)

Publication: Y.Andoh et al., J. Chem. Theory Comp., 9, 3201 (2013).



プロジェクトに育てられたMODYLAS

• NAREGIプロジェクト
自前で汎用プログラムを作ろう！（2004年秋）
（自前コードがないと、開発した手法のテスト、最先端の手法の導入

といった方法論に関する
研究ができない。）

開発方針：多少遅くてもよい、高精度の計算ができなければならない。
まずは自分たちの研究用として利用。
数ノードで並列化MPI＋SMP（富士通SR8000）、数万原子系に対応。
⇒ループ分割、簡単。

スパコンを占有した研究のための実証計算。
分子研SR11000（2005年正月）
⇒両親媒性分子集合体の熱力学的安定性についての

自由エネルギー計算。

ウイルス系（1000万原子）への挑戦
⇒高速多重極展開法（FMM)実装（2007年春）。



プロジェクトに育てられたMODYLAS
• Nano Grand Challenge プロジェクト

領域分割化。
並列化を考慮した変数の取り直し。プログラムの書き直し。
高並列化へと歩み出す。
開発方針：領域分割化し、高並列に対応。

• 京プロジェクト
変数のコピーレス化、変数を通信用、演算用に分けない。
TOFUによる隣接通信の活用。
SIMDの活用、オンキャッシュ化
開発方針：1000万原子系を1MDステップ10ms以下に。（実際には
5msにまで高速化）
ソフト公開、ソースコード公開。
ミニアプリ化。

• ポスト京 プロジェクトの要求、マシンの仕様に合わせて最適化してきた。

将来のユーザーのニーズ、マシンのアーキテクチャーを見据えな
がら、時代に合ったソフトウェア開発を進めなければならない。



MODYLASの構成 計算フロー

• 初期配置、計算条件の入力
入力データ（座標、速度、計算条件）

• 分子間力の計算
ＬＪ、クーロン相互作用（高速多重極展開法（FMM））
分子内相互作用（伸縮、変角、torsion, etc.）
周期境界条件

• 運動方程式の数値積分
速度ベルレ、時間発展演算子法

温度一定 (能勢‐Hooverchain法)
圧力一定 (等方セル揺らぎ、Andersen法)

距離や速度の拘束(SHAKE/RATTLE/ROLL法,
p‐SHAKE法)

• 出力
各ステップの熱力学量（温度、圧力、

ポテンシャルエネルギー等）
トラジェクトリ（座標、速度、力）
リスタートデータ（座標、速度）
計算時間の情報



MODYLASの構成 分子モデルと運動方程式

分子

単原子
分子

質点
質点の位置
座標

デカルト座
標

ニュートンの
第二法則

座標変数分子モデル

多原子
分子

運動方程式

ねじれ運
動なし

質量中心の位
置

剛体回転
子モデル

フレキシブ
ルモデル

ねじれ運
動あり

オイラー角
四元数

原子の位置座標

分子内ポテン
シャル

原子の位置
座標

結合長の拘束

ニュートンの
第二法則

オイラー方程式

ニュートンの
第二法則

ラグランジュ
未定乗数法

ニュートンの
第二法則

一般化座標

拘束動力学

デカルト座
標

Ar, Na+

H2O, CO2, 
ベンゼン

C4H10、

高分子



MODYLASの構成 周期境界条件

・原子数
数百~数千万原子（長距離相互作用）

単純液体、水、水溶液系（～数万）
ミセル、脂質膜、タンパク質水溶液（数万から数十万）
高分子（数十万～数百万）
ベシクル、ウイルス（数百万～数千万）

・基本セル
立方体、直方体、平行六面体 （周期境界条件）

（正二十面体対称性周期境界条件も可）

今後、3次元のみでなく、2，1次元方向にイメージセル配置へ
（2次元：界面、平面膜、2枚の平板にはさまれた状態）
（1次元： 細孔、棒状分子）



MODYLASの構成 相互作用（力）

• 分子間相互作用（力）
2体力の和

Lennard‐Jones（LJ）相互作用

クーロン相互作用

• 分子内相互作用（力）
分子内の原子を剛体的に取り扱わず、フレキシブルに運動できるとする。（フレキシブルモデル）
分子内ポテンシャルを伸縮、変角、torsionなどで表現する。

      
intramolecule st be tor

2 2st be tor
0 0 0

1 1 cos
2 n

n

V V V V

k r r k k n   

  

        

12 6

LJ ( ) 4V r
r r
 

          
     

intermolecule( ) ( )N
ij

i j

V V r
>

= 裹r

分子間相互作用の精度がMD計算の質を決める

1 2
Coulomb ( ) q qV r

r




開発者 ソフト名 Type

CHARMM
M. Karplus,

A.D. Mackerell Jr.,
J. Klauda

CHARMM All‐atom

GROMOS
H.J.C. Berendsen,
W.F. van Gunsteren

GROMACS United‐atom

AMBER/
OPLS

P.A. Kollman, 
W.L. Jorgensen AMBER All/United‐

atom

MODYLAS_1.0.3

MODYLASの構成 汎用ポテンシャル

All-atom United-atom
ex)  methyl group

-CH3



高速多重極展開法 (FMM)

p2M : 点電荷の多極子展開
M2M : 多極子のマージ
M2L : 多極子の局所展開

L2L : 局所展開中心の移動
L2p : 点電荷上の電場の評価
p2p : 粒子対計算

Mn
m  qi i Yn

m( i ,i )i

P

Ln
m 

Jm
k M j

k Aj
k An

mYn j
km (,)

An j
km n j1k j

jj0

P

near 
qj

rijj


far  Ln
m Yn

m (,)rn

mn

n


n0

P


展開次数

L.F. Greengard (1987)

M2LでのWell‐separated 条
件: |Q0‐P0| > 3a

P0
Q0

a: 多極子展開,局所展開半径

F. Figueirido (1997)



ベンチマークテスト
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The measured direct calculation time of the pairwise 
additive forces(circle), the FMM calculation(triangle), 
the intramolecular forces(diamond), and the 
communication time(brown) per one MD step(Dt) 
for the 10‐million atomistic system, the PYP solution, 
as a function of degree of parallelism, Nnode.

The measured overall calculation time 
per one MD step(Dt) for the 10‐million 
atomistic system, the PYP solution, and 
the acceleration ratio with respect to the 
64‐nodes calculation as a function of 
degree of parallelism, Nnode. 

pairwise additive forces
FMM calculation

intramolecular forces

communication time

PYP 水溶液、1000万原子系



構成

MODYLAS

行数 約55000

サブルーチン数 約730

function 44

ダウンロード数 180（うち海外18）

ダウンロード数
（MODYLAS‐MINI）

19（9）

ミニアプリ：従来のものは短距離相互作用のみ



ゴードンベルに向けてのベンチマーク

• 京全ノードを利用したソフトの性能測定

(2012/3/23‐28＠京コンピュータ、5本のアプリ）

• 持ち時間“24時間”

• ラウンドロビン、MDが1ステップも流れない！！

• どこかでメモリが爆発！！

• 配列のチェック、共同開発者に相談。

• 通りがかった救い主。

• ことの顛末。



まとめ

• 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

次回（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


