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jh220010 

FMO プログラム ABINIT-MP の高速化と超大規模系への対応 

 

望月 祐志（立教大学） 

 

概要 

本課題は、jh210036-NAHから継続しており、「富岳」や「不老」 Type I 等の A64FX スー

パーコンピュータ向けの ABINIT-MP プログラムの改良を主として研究開発活動を行って

います。関連テーマとして、GPU（NVIDIA V100）を搭載する「不老」 Type II をプラッ

トフォームにタンパク質構造推定アプリケーション AlphaFold2 の整備と量子計算シミ

ュレータ cuQuantum の利活用を進めています。ABINIT-MP の高速化では、2020 年の版に

比して 1.5～2 倍を達成しました（jh210036-NAH 終了時は 1.2～1.5 倍）。また、大規模

系への対応では、液滴モデルでタンパク質から遠方の水分子群をクラスタリングする前

処理スクリプトを開発し、新型コロナウイルスのスパイクタンパク質を水和状態で扱え

るようになりました。AlphaFold2 に関しては、タンパク質複合体の構造予測が改良され

た v2.3.1 を 2023 年 4 月 5日付で「不老」 Type II のライブラリとして公開しました。

cuQuantum の利用では、4 成分の相対論的な量子化学計算によるスピン-軌道分裂エネル

ギーの高精度算定の量子シミュレーションに供しました。18 量子ビットの場合、CPU に

比しての GPUによる加速は 42.7倍となりました。 

 

 

1. 共同研究に関する情報 

(1) 共同利用・共同研究を実施している拠点名 

名古屋大学 情報基盤センター 

 

(2) 課題分野（該当するものを残す） 

大規模計算科学課題分野 

 

(3) 共同研究分野 

超大規模数値計算系応用分野 

 

(4) 参加研究者の役割分担 

望月が全体の進捗を管理すると共に、テス 

ト計算を手掛けています。また、学会発表な 

どの情報発信も手掛けています。中野氏（国

立医薬品食品衛生研究所）と坂倉氏（計算科

学振興財団）は、望月と連携して ABINIT-MPプ

ログラムの改良を進めています。渡邊氏（HPC

システムズ）は性能評価と版管理を担当して

います。森脇氏（東京大学）は AlphaFold2の

整備、杉﨑氏（2023年 4月より慶應義塾大学）

は cuQuantum を用いた量子シミュレーション

の実行を各々担っています。片桐氏（名古屋

大学）と大島氏（2022年 10月から九州大学）

は「不老」の責任者として計算機科学の立場

からアドバイスと支援を行っています。土居

氏（立教大学）は、Python で大規模 FMOジョ

ブ実行のための支援ツールを作成しています。

研究員（奥脇氏）と大学院生（満田氏、森下

氏）は教員の指導を受けながら本課題にコミ

ットしています。 

 

2. 研究の目的と意義 

 本 jh220010課題は jh210036-NAH課題から

の継続であり、(I) ABINIT-MPプログラムの

A64FX スパコン向けの高速化と大規模系への

対応を「不老」 Type Iをプラットフォーム

として行っています。ABINIT-MP は、国産の

FMO プログラムとして 20 年以上の歴史を有
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し、「富岳」を頂点とする HPCI拠点でライブ

ラリプログラムとして提供されていること

もあり、生物物理や医薬品関係の研究室・企

業で一定の利用者を有してきています。従っ

て、その改良・更新は公益性を持つものです。 

2022年度の活動では、新たに 2つの副軸を

立てました。(II)として、アミノ酸の FASTA形

式配列からタンパク質の立体構造を高精度の

予測する AlphaFold2（文献： Jumper et al., 

Nature 596 (2021) 583）583）の「不老」 Type 

IIでの整備と公開を加えました。GPU（NVIDIA 

V100）と SSD を備える、このシステムは最適

なプラットフォームです。また、(III) とし

て、量子コンピュータでの量子計算を GPU を

使って高速にシミュレートできるcuQuauntum

（https://developer.nvidia.com/cuquantum

-sdk）の同環境での整備と利活用も図りまし

た。(II)は、(I)と分野的に重なるために共通

の公益性があります。(III)は、ノイズの影響

の無いシミュレータとして、将来のエラー補

正付きの量子コンピュータ（FTQC）の実機に

向けた方法論・ソフトウェア整備に対する利

便性を提供するものです。 

 

3. 当拠点の公募型研究として実施した意義 

先ず、(I)に関連して記します。2020 年度

の試行運用段階の「富岳」での新型コロナウ

イルスの特別プロジェクトに参画し、多数の

応用成果が得られたのですが、当時の

ABINIT-MP Ver. 1 Rev. 22 の「限界」を認識

しました。そのため、2021 年度の jh230036-

NAH から、高性能計算分野の専門家である片

桐氏、大島氏との共同作業を始めています。

片桐らが管理・運営する「不老」 Type Iは

「富岳」に比べて混雑が少なく、CPU クロッ

クも一定であるため、コード改良のテスト環

境としても好適なプラットフォームです。 

「不老」 Type II が(II)の AlphaFold2、

(III)の cuQuantum の実行環境として好まし

いのは既述の通りですし、なにより大島氏は

GPU計算の専門家でもあります。 

本課題の構成メンバーは、量子化学・計算

化学（望月、中野氏、坂倉氏、杉﨑氏、土居

氏）、バイオインフォマティクス（森脇氏）、

計算機科学（片桐氏、大島氏、渡邊氏）のよ

うに複数の分野に跨がっており、学際性を重

視する JHPCNの活動目的にも符合しています。 

 

4. 前年度までに得られた研究成果の概要 

 jh210036-NAH で第一に取り組んだのは課

題名のように ABINIT-MPの高速化と超大規模

系への対応です。高速化については、FMO 計

算で常用される 2 次摂動レベル（FMO-MP2）

のジョブの高速化で従前の Ver. 1 Rev. 22

に比較して 1.2～1.5 倍を得ました（対象系

と基底関数に依存）。プログラムの改良のポ

イントは、片桐氏らの指針を基にした 2電子

積分ルーチン群の SIMD 化が主で、通信周り

やプリントアウト量の制御などの小改良も

行った結果です（主に坂倉氏、中野氏）。 

構造ゆらぎを含めた相互作用解析で必要

となる、分子動力学（MD）由来のタンパク質

の液滴モデル群の処理ではフラグメントの

総数は 1万を超えることが普通です。しかし、

Ver. 1 Rev. 22では、GUI 用の配列群を保持

していたために、「富岳」ではフラグメント数

で 5.5 千個の扱いが限界でした。そのため、

これら整理・削除して 1.1万フラグメントま

での動作を確保しました（中野氏）。これによ

り、3次摂動の FMO-MP3も可能となりました。 

SIMD 化と GUI 配列の整理を反映させた版

を Ver. 2 Rev. 4として 2021年 9月にリリ

ースしました。この Ver. 2 Rev. 4 を HPCI

拠点でライブラリプログラムとして整備す

る活動も行いました。なお、GUI を重視する

利用者の利便を図るため、Ver. 1 Rev. 22も

併存させています。詳しくは、既報（望月ら, 

J. Comp. Chem. Jpn. 20 (2021) 132）を参

照してください。 

https://developer.nvidia.com/cuquantum-sdk
https://developer.nvidia.com/cuquantum-sdk


学際大規模情報基盤共同利用・共同研究拠点 2022 年度共同研究 最終報告書 

3 

jh210036-NAHでは、立教大学での以前の試み

（Saitou et al., ChemBio-Informatics J. 

18 (2018) 58）を元に深層学習の応用研究も

行いました（土居氏）。これは、タンパク質内

のアミノ酸残基間の相互作用エネルギーを

可視化したヒートマップで可視化した画像

を用いて、TensorFlowによってαヘリックス

構造とβシート構造を判定させるもので、

「不老」 Type II上で GPUによる加速は 11

倍でした。GPU 利用を経験したことが、

jh220010 課題での AlphaFold2 と cuQuantum

の使用の「呼び水」になった面はあります。 

 

5. 今年度の研究成果の詳細 

 (I)の ABINIT-MPの改良では、常用される 2

次摂動レベルの FMO-MP2 ジョブの高速化で、

Ver. 1 Rev. 22 を従前として 1.5～2倍とな

りました。2021 年度の jh210036-NAH の終了

時では 1.2～1.5倍でしたので、2着実な加速

を得たことになります。高速化に併せて大規

模系への対応と機能の向上を図っており、次

の公開版（Ver. 2 Rev. 8）を 2023年 6月に

リリースする予定で、暫定作業版にてテスト

を続けています（研究業績-学術論文の項目

の[1]）。この Ver. 2 Rev. 8 ですが、これま

で同様に「富岳」や「不老」などの HPCI拠点

にてライブラリプログラムとして公開して

いきます（2023年夏季以降）。 

 次に、ABINIT-MP の高速化の具体的な内容

について記します。Ver. 2 Rev. 4 のリリー

ス後、2 電子積分ルーチン群の追加の改良と

して、レジスタスピルの低減を期待してルー

プの分割を行いました。図 1は、片桐研究室

の院生の満田氏が s 軌道 4 つの組[ss|ss]の

積分ルーチンで試行した分割例です（満田氏

は、ABINIT-MPの高速化の検討の第 84回情報

処理学会の発表で学生奨励賞を受賞）。こう

したループ分割を[ss|ss]も含め、坂倉氏が

系統的に実施しました。軌道タイプの組み合

わせに依りますが、SIMDとループ分割の併用

でチューニング前に比べて 20%～30%の加速

を得ました。また、jh230036-NAHの報告書中

で触れた Fock 行列の構築ルーチンでは

(1/2)n (n=1,2,3)の因子を乗じ添字の同値性

図 1. [ss|ss]型の 2電子積分生成ルーチンでのループ分割の例 
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判断の if 分岐を排除する改良も施し、当該

処理を従前に比べて 30%加速させました（坂

倉氏）。上記の積分ルーチンのループ分割、

Fock 行列構築の if 分岐削除をした作業版を

Ver. 2 Rev. 5 としました。この版に対し、

モノマー段階での自己無撞着電荷(SCC)のア

ンダーソン外挿をこれまでの Fock 行列ベー

スから密度行列ベースに変更するオプショ

ンを追加した版（中野氏）を Ver. 2 Rev. 5’

としました。これとは別に、やはりモノマー

SCC 段階のコスト低減を意図して 2 電子積分

を In-coreモードで処理できるバッファリン

グ機能を追加して、Ver. 2 Rev. 5”を作成

しました（坂倉氏）。積分バッファリングは 4

つの軌道の角運動量の和で制御され、メモリ

が潤沢に利用できれば[dd|dd]までの全量の

保持も可能ですが、デフォルトでは d関数が

1つまでとしています。そして、これら Rev. 

5の派生作業版 2つをまとめたのが Rev. 6で

す（渡邊氏、坂倉氏、中野氏）。 

 表 1に、20残基の人造タンパク質 Trp-Cage 

（PDB-ID=1L2Y）の FMO-MP2ジョブを、「不老」 

Type I で実行したタイミングと加速をまと

めました（望月自身でテスト・評価）。ノード

数を 10で、OpenMPを 24スレッドで 1ノード

に 2 プロセスを割り当て、MP2 部分は全段

DGEMM 処理としました。表中では、リリース

ないし取りまとめた日付も示してある。Ver. 

1 Rev. 22を基準にした加速では、Ver. 2 Rev. 

4 に対して Rev. 5 系では追加改良の効果が

確認できます。6-31G*基底よりも s関数の短

縮長が長い cc-pVDZ基底の場合、積分周りの

改良による加速がより効いています。特に、

Rev. 6 では 2 倍を超えた高速化を達成して

います。 

他のタンパク質も「不老」 Type I 上で改

良の効果をチェックしましたが、1.5倍～2倍

の加速が得られています（望月）。例えば、新

型コロナウイルスのメインプロテアーゼ

（PDB-ID=6LU7）では、Rev. 6 で、Ver. 1 Rev. 

22比では 6-31G*で 1.54倍、cc-pVDZで 1.74

倍でした。留意点として、Ver. 2 Rev. 5”

でのモノマーSCC でのアンダーソン外挿の密

度ベースでのオプションで大反復の回数が

増える場合がありました。そこで、2023年 4

月のテスト版ではエネルギー収束が設定値

に達すると元の Fock ベースに切り替えるオ

プションを追加しました（中野氏）。これによ

り、安定した改善が得られるようになってい

ます（Rev. 8でのリリースに反映予定）。 

 次に、超大型分子系への取り組みについて

記します。2021年度から、望月が代表となっ

て「富岳」の感染症対策の一般課題と並走し

ていることもあり、2022年度の後半から新型

コロナウイルスのスパイクタンパク質の新

しい構造(クローズ型が PDB-ID=6XLU、オープ

ン型が PDB-ID=6XM0)の分子動力学（MD）シミ

ュレーション由来の多サンプル構造での超

大規模 FMO計算に挑戦しており、2023年度も

継続中です（hp210026→hp220025→hp230017 

& hp220352）。2020年度の計算（K. Akisawa 

et al., RSC Adv. 11 (2021) 3272）と異な

り、図 2に図示するように今回は液滴モデル

表 1. Trp-Cageの FMO-MP2ジョブのタイミングと加速 

Ver. / Rev. Date Sec. Acc.

6-31G*

V1 R22 2020/6/3 469.6 1.00

V2 R4 2021/9/16 413.9 1.13

V2 R5 2021/12/9 344.2 1.36

V2 R5' 2022/7/13 294.2 1.60

V2 R5" 2022/9/8 282.7 1.66

V2 R6 2022/11/1 240.3 1.95

cc-pVDZ

V1 R22 2020/6/3 1059.9 1.00

V2 R4 2021/9/16 876.1 1.21

V2 R5 2021/12/9 706.7 1.50

V2 R5' 2022/7/13 622.0 1.70

V2 R5" 2022/9/8 522.1 2.03

V2 R6 2022/11/1 463.8 2.29
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で表面の糖鎖も含めて扱っています(糖はボ

ール表示で、3 本のタンパク鎖は青赤緑で区

別)。タンパク質の部分のアミノ酸残基数は

3.3 千、水とイオンを含めた総フラグメント

数は 1.8万に達します。残念ながら、Ver. 2 

Rev. 4 で行った作業配列の整理が未だ十分

でないためか、Ver. 2 Rev. 6 でも、この 1.8

万フラグメントのモデルを FMO-MP2計算する

ことはできませんでした。そこで発想を変え、

タンパク質との相互作用がほぼ無い遠方の

水分子群はクラスターとしてまとめ、実効的

にフラグメント数を低減する Python スクリ

プトを土居氏が新たに開発しました。このク

ラスタリングよって、フラグメント数は 1万

程にまで低減されて計算が可能となりまし

た。並列計算の観点から見ると、水分子群が

1 つのフラグメントにまとめられると酸素原

子の数が 4,5個となり、アミノ酸残基部分と

比べて重原子数の差が小さくなって粒度バ

ランスの改善が期待できます。1 構造サンプ

ルでのタイミングでは、「富岳」の 8 ラック

で 48 スレッド/3072 プロセスの設定で FMO-

MP2/6-31G*ジョブが 2 時間程で完了します。

2023 年 4 月から、6XLU の液滴モデルの応用

計算を「富岳」で進めています。この際、多

サンプル構造の計算ジョブの投入と膨大な

結果データの回収、相互作用エネルギー解析

などのために様々な Python スクリプトが開

発されて使われています（土居氏、奥脇氏）。 

 本 jh220010 課題とは直接は関係しないの

ですが、Ver. 2 Rev. 8では既述の高速化と

超大規模系への対応だけでなく、計算機能も

Ver. 2 Rev. 4に比べて強化されます。相互

作用エネルギー解析では、分散力の寄与を相

関補正から分離するオプション、静電エネル

図 2. スパイクタンパク質の液滴モデル（PDB-ID=6XLU） 

図 3. AlphaFold2による構造予測の例（PDB-ID=3KUD） 

relaxed_model_1

relaxed_model_2

relaxed_model_3

relaxed_model_4

relaxed_model_5

Ras
(3KUD)

RafRBD
(3KUD)

RafRBD
(relaxed_model_1)

Ras
(relaxed_model_1)

Superimposed image of 5 structures

Comparison with PDB structure

図 4. AlphaFold2による構造予測の例（PDB-ID=1EO8） 

PDB構造 relaxed_model_1 relaxed_model_2

HA

Fab

Fab
RMSD = 3.376

HA
RMSD = 1.806

Fab
RMSD = 3.206

HA
RMSD = 2.119

PDB structure                 relaxed_model_1                  relaxed_model_2               
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ギーを環境静電ポテンシャルを再現する点

電荷（RESP）から算定するオプションが追加

になります。また、対象系の興味領域で励起

エネルギーとイオン化ポテンシャルを高い

精度で計算することも可能になります（詳し

くは学術論文の[1]を参照）。 

 次に、(II)の AlphaFold2（以下 AF2と略記）

についてです。AF2 は、Google 系の英 Deep 

Mind社による公開ソフトウェアで、アミノ酸

残基の FASTA形式のシークエンスの入力だけ

で立体構造を高精度に予測できます。国内で

は、森脇氏が最も早い段階から導入した「伝

道師」の一人（https://bit.ly/3Lnnagq）と

なっています。大島氏とのコラボレーション

で「不老」 Type IIへの導入が 2021年 11月

から v2.2.1を皮切りに始まりました。AF2で

は深層学習の一種である Transformer（呼称

は Evoformer）が処理のポイントの 1 つです

が、その前段階で TB オーダーのデータベー

ス探索による Multiple Sequence Alignment

情報の作成が必要です。大島氏によれば、こ

のステップが SSDの利用によって数十倍に高

速化されます（https://bit.ly/3oT8WMK）。大

島氏と森脇氏の連携によって、AF2 の更新が

2022年度も続けられ、最新の公開版は v2.3.1

です（研究業績-公開したライブラリの項目

の[2]）。 

 AF2が導入された初期段階から、望月は FMO

応用計算での利用を意識して使用テストを

行ってきました。図 3 は、AF2 による予測精

度が高いとされる Ras-GDP と RafRBD のタン

パク質複合体（PDB-ID=3KUD）の v2.2.1によ

る予測構造です。構造が 5つ出力され、モデ

ル 1で PDB構造と比較すると、平均自乗変位

（RMSD）は Ras 部で 0.73、RafRBD 部で 0.74

と良好です。この系の処理時間は Type IIの

1 ノードで 1.5 時間でした。ただ、FMO 計算

で相互作用エネルギーを評価したところ、主

鎖に比べて側鎖の位置が「微妙」なためか、

荷電性残基間では 60 kcal/mol程度の差が元

の PDB 構造での値と出ていました。AF2 の構

造を「そのまま」で FMO計算にかけるのは適

当ではなく、MDによる追加の構造緩和が必要

と思われます。 

 図 4は、v2.2.1が「破綻」した例で、イン

フルエンザウイルスのヘマグルチニン（HA）

と Fab抗体の複合体（PDB-ID=1EO8）の予測構

造を PDB のものと比較したものです。HA と

Fab 界面の位置は大きくズレ、さらに重鎖と

軽鎖から成る Fab部分の構造の対応もよくあ

りません。AF2の v2.3.1では、複合体の構造

予測が改善されているようですので、2023年

度の活動で再度評価するつもりです（望月）。 

図 5. (a) スピン軌道分裂の計算値. (b) 量子ビット数

と Breit項の影響評価. 

#Qubits WS Flow

CPU CPU  & GPU Acc.

8 628 731 177 3.55

10 2197 2267 588 3.74

16 73452 4830 15.2

18 387328 9081 42.7

表 2. スピン軌道分裂の量子計算のタイミングと加速 

https://bit.ly/3Lnnagq
https://bit.ly/3oT8WMK
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 最後に、(III)の cuQuantum の利活用につ

いてです。量子コンピュータの応用では、量

子化学分野が有望とされています。2022年度

は、状態間のエネルギー差をベイズ推定の援

用によって直接算定できる杉﨑氏の手法

（Sugisaki et al., Phys. Chem. Chem. Phys. 

23 (2021) 20152）を 4成分の相対論計算に

拡張し、B原子と等電子系イオンの 2p1/2状態

と 2p3/2 状態のスピン軌道分裂エネルギーを

評価しました。当該内容は主担当者の杉﨑氏

が arXivに公開した上で、査読付きの雑誌に

投稿中です（研究業績-その他の項目の[2]）。

量子化学計算のスキームと結果の詳細は、

arXiv 論文を参照いただくとして、要点を以

下にまとめます。 

 周期表を原子番号 5番の B原子から 103番

の Lr98+イオンまで系統的に扱うため、クーロ

ン力の伝達遅延に関する Breit補正も含めた

Dirac の 4 成分ハミルトニアンを用いました。

小成分の基底は、大成分から動力学均衡の関

係から自動生成しました。Dirac-Hartree-

Fock計算では電子の 1個少ない(1s)2(2s)2で

解き、空間対称性を保持した上で、相関計算

の活性軌道空間として量子ビット（qubit）数

で 8 から 18 までを設定しました。18 量子ビ

ットでは、{1s, 2s, 2p, 3s, 3p}の軌道がカ

バーされます。第二量子化ハミルトニアンの

Jordan-Wigner 変換には、cuQuantum がサポ

ートしている業界標準の OpenFermion と

Cirqを用いました。 

 図 5 の(a)に、18 量子ビットで Breit 補正

まで含めて計算したスピン軌道分裂値をプ

ロットしました。緑丸が実験値ですが、原子

番号が大きくなってもきわめて良好な対応

を示していることが見てとれます。個別の値

では，B原子の計算値 12.5287±0.9813 cm-1

に対して実験値は 15.287 cm-1です。原子番

号 74 の W69+では、各々11800183±44 cm-1と

11802000 cm-1となります。全域での実験値と

の平均二乗誤差は 605.3 cm-1となりました。

図 5-(b)の Breit項の寄与の評価では、18量

子ビットの場合、原子番号が大きくなると明

らかな改善が見られます。 

杉﨑氏所有のワークステーションと「不老」 

Type IIでの計算時間を表 2にまとめました。

加速はワークステーションと「不老」の

CPU+GPU の場合との比で示しています(Xeon

間で大差ないため)。量子ビット数が増える

と GPU加速は顕著になり、18量子ビットでの

加速は 42.7 倍に達しました。原子番号を 5

から 103までカバーする計算をワークステー

ションで行えば 1年程かかるところでしたが

が、GPU を備えたスーパーコンピュータであ

る「不老」 Type IIでは僅か 1週間程で済み

ました。これは、量子シミュレータ cuQuantum

の威力を例示する好例と言えます。 

 

6. 進捗状況の自己評価と今後の展望 

  (I)の ABINIT-MP の A64FX 向けの改良に関

しては、FMO-MP2ジョブに関して Ver. 1 Rev. 

22 比の高速化で 2 倍に至ったのは一区切り

です。また、2020年から懸案であったスパイ

クタンパク質の水和モデルの扱いを可能に

した点も良かったと思います。しかし、「富岳」

や「不老」 Type I の A64FX 機での理論性能

比では未だ 4%程の効率に留まっている残念

な状態です（測定は渡邊氏）。こうしたことか

ら、総合的な達成度は 80%と判断します。2023

年度、jh230001 課題として jh220010 での活

動が継続し、併せて片桐氏が代表で関係する

jh230005課題とも連動しますので、理論性能

比の向上も注意して高速化を進めたいと考

えています。 

高速化改良の具体的な方向性ですが、2 電

子積分ルーチン群の再構成が 1つの軸になり

そうです。実は、ABINIT-MP から FMO 固有の

処理を省きつつハートリー・フォック（HF）

計算のみを切り出して作成したミニアプリ

で GPU化の試みを既に試みています。これは、

東京大学情報基盤センターの「OakForest-
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PACS II導入に向けた GPU移行サポート」の

中で行われたものです。NVIDIAの成瀬彰氏は、

OpenACCを使いつつ、CUDAコアを満たすよう

にバッチ処理化するために積分ルーチン群

を{s,p,d}軌道の組み合わせに応じてまとめ、

Fock 行列の構築もメモリ転送でのロスを減

らすために積分ルーチンにマージしました。

Wisteria/Aquarius でのテストでは、GPU に

よる加速は 6-8 倍となりました（望月）。試

金石的として十分な結果と思われます。 

ポスト「富岳」の FS では、「演算加速器」

が検討されていますので、ABINIT-MP の GPU

対応も視野に入れた活動が今後必要で、そこ

から得られる「ヒント」や「知見」を A64FX

での性能改善に活かすこともできそうです。 

jh23001課題では、HPCIセンターでの Ver. 

2 Rev. 8 への更新を含めたライブラリ整備

を積極的に進めます。その中では、NECの SX-

Aurora TSUBASA を有する東北大学の AOBA-A

へベクトル化対応版を整備することになり

ますので、これまでの名古屋大学に加えて東

北大学も拠点になり、関係するメンバーも追

加になっています（学術論文の[1]には、ベク

トル化に関する参考記述あり）。 

(II)の AlphaFold2 関係では、更新版

v2.3.1の整備・公開を行いましたので、その

点は問題ありません。ただ、実証応用が不足

しましたので、達成度は 80%です。jh230001

課題では AlphaFold2 の更新と共に、生体分

子シミュレーションの専門家も加わってい

ることから、タンパク質のモデリングでの活

用も行う予定です。 

(III)の cuQuantum に関しては、スーパー

コンピュータでの量子シミュレーションで

GPU 加速のメリットを明示した点で達成度は

90%と思います（国内では初の試み）。

jh230001課題では、良質な基底関数（それだ

け軌道数が増加）を使って遷移金属原子を含

む小型分子の計算を行う計画を立てていま

すが、内殻軌道を凍結した上で仮想軌道を擬

似自然軌道を使ってコンパクト化する工夫

が要りそうです。いずれにせよ、量子ビット

の数が多くなるため、cuQuantum の強みが出

るはずです。 

 

7. 研究業績 

(1) 学術論文 （査読あり） 

[1] "FMO プログラム ABINIT-MP の整備状況

2022", 望月祐志*, 中野達也, 坂倉耕太, 渡

邊啓正, 佐藤伸哉, 奥脇弘次, 秋澤和輝, 土

居英男, 大島聡史， 片桐孝洋, J. Comp. Chem. 

Jpn., 21 (2022) 106-110. 

(2) 国際会議プロシーディングス （査読あり） 

なし. 

(3) 国際会議発表 （査読なし）  

なし. 

(4) 国内会議発表 （査読なし） 

[1] "FMO プログラム ABINIT-MP の整備状況、

ならびに FMO-DPD法の開発と応用"（依頼講演）

望月祐志*, 物性研短期研究会：「理論タンパ

ク質物性科学の最前線：理論と実験との密な

協働」, 2022/7/26. 

[2] "FMO プログラム ABINIT-MP の「不老」 

Type I 向け改良について"（オンライン依頼

講演）望月祐志*, 第 3回 スーパーコンピュ

ータ「不老」 ユーザ会, 2022/9/13. 

[3] "A64FX スーパーコンピュータ上での

ABINIT-MP の改良と大規模応用計算"（口頭）

望月祐志*, 中野達也, 坂倉耕太, 渡邊啓正, 

秋澤和輝, 北原駿, 奥脇弘次, 土居英男, 山

本詠士, 平野秀典, 泰岡顕治, 森脇由隆, 大

島聡史, 片桐孝洋, 分子科学討論会2022, 横

浜, 2022/9/21. 

[4] "FMO プログラム ABINIT-MP の整備状況

2022"（オンライン口頭）望月祐志*, 中野達

也, 坂倉耕太, 渡邊啓正, 佐藤伸哉, 奥脇弘

次, 秋澤和輝, 土居英男, 大島聡史, 片桐孝

洋, 日本コンピュータ化学会 2022 年秋季年

会, 松本, 2022/11/26. 

[4] "FMOプラグラム ABINIT-MPの現状と今後
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"（オンライン口頭：依頼）望月祐志*, 分子

科学研究所計算科学研究センター スーパー

コ ン ピ ュ ー タ ワ ー ク シ ョ ッ プ 2022, 

2023/1/16. 

[5] "FMOプログラム ABINIT-MPの整備状況と

今後の GPU対応"（オンライン口頭：招待）望

月祐志*, 2022年度 CMSF勉強会 「ポスト「富

岳」世代の計算物質科学の展望」（第 2回）～ 

GPUを使いこなすためのノウハウとポスト「富

岳」検討状況の共有～」, 2023/2/10. 

[6] "FMOプログラム ABINIT-MPの現状と今後

"（オンライン口頭：依頼）望月祐志*, 分子

科学研究所計算科学研究センター スーパー

コ ン ピ ュ ー タ ワ ー ク シ ョ ッ プ 2022, 

2023/1/16. 

[7] "FMOプログラム ABINIT-MPの整備状況と

今後の GPU対応"（オンライン口頭：招待）望

月祐志*, 2022年度 CMSF勉強会 「ポスト「富

岳」世代の計算物質科学の展望」（第 2回）～ 

GPUを使いこなすためのノウハウとポスト「富

岳」検討状況の共有～」, 2023/2/10. 

[8] "フラグメント分子軌道計算プログラム

ABINIT-MPの高速化"（口頭）望月祐志*, 中野

達也, 坂倉耕太, 渡邊啓正, 佐藤伸哉, 奥脇

弘次, 土居英男, 大島聡史, 片桐孝洋, 情報

処理学会第 85回全国大会, 東京, 2023/3/3. 

[9] "量子コンピュータによる微細構造分裂

の直接計算法と GPU による数値シミュレーシ

ョンの高速化"（口頭）杉﨑研司, V. S. 

Prasannaa, 大島聡史, 片桐孝洋, 望月祐志*, 

B. K. Sahoo, B. P. Das, 応用物理学会春期

年会 2023, 東京 2023/3/15. 

(5) 公開したライブラリなど 

[1] HPCI拠点のコンパイラ環境の変更等によ

る ABINIT-MP のライブラリの更新依頼への対

応（2022年度）： R-CCS 「富岳」, 名古屋大

学 「不老」 Type II, 東京大学 「Wisteria」 

Odyssey & Aquarius （担当：望月祐志）. 

[2] 「不老」 Type IIでの AlphaFold2のライ

ブラリ整備に関する告知（ 2023/4/5 付で

v2.3.1 に更新） <https://bit.ly/3LrCklW> 

（担当：大島聡史, 森脇由隆）. 

(6) その他（特許，プレスリリース，著書等） 

[1] "ABINIT-MPプログラムによるフラグメン

ト分子軌道(FMO)計算 1,2"（オンライン依頼

講義）望月祐志*, 理研-配信講義 計算科学技

術特論 B（2022）, 2022/6/9&2022/6/16 

<https://bit.ly/41VaYur>. 

[2] "Bayesian phase difference estimation 

algorithm for direct calculation of fine 

structure splitting: quantum simulation 

of relativistic quantum chemistry", K. 

Sugisaki*, V. S. Prasannaa, S. Ohshima, 

T. Katagiri, Y. Mochizuki, and B. P. Das, 

<https://arxiv.org/abs/2212.02058>, also 

submitted to a peer-review journal. 
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