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GPU 並列計算による高分子材料系シミュレーションの高速化技法の検討 

 
萩田克美（防衛大学校） 

 
概要 

本研究では、高分子材料系のシミュレーションにおける GPU 活用技術の高度化として、

シングル GPU からマルチノードのマルチ GPU までを利用するコード開発から利用ノウハ

ウ形成までを中心に、自動的な利用法（パラメータ最適化を含む）の確立などを含む

HPC 研究を進めた。これまでに開発や改良を進めてきた独自コードを公開する論文出版

を行うとともに、MD アプリの活用による成果を含めた高分子材料研究の論文出版を行

った。GPU コード開発として、OpenACC と cuFFT のマルチ GPU 利用の検討も進め、シン

グル GPU 利用のコードとの性能比較を行い、現状のターゲットサイズでの有効性を評価

した。また、Python のパッケージを積極活用し、作業の自動化／省人化／効率化を進

めた。水中 PEG ネットワークの負のエネルギー弾性に関する検討では、ノイズに埋もれ

たデータから、統計的な解析で有意なデータを引き出す形式を見いだした。AlphaFold2

の活用などの新しい方向性に関するノウハウ形成も実現した。この３年間の JHPCN 課題

で集中検討した GPU 活用技術を通じ、多くの成果を得ることができた。 

 

 
 
 
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 

東京大学 情報基盤センター 

名古屋大学 情報基盤センター 

大阪大学 サイバーメディアセンター 

mdx 

 

(2) 課題分野 

大規模計算科学課題分野 

 

(3) 共同研究分野(HPCI資源利用課題のみ) 

超大規模数値計算系応用分野 

 

(4) 参加研究者の役割分担 

参加研究者 役割 
萩田克美(防衛大) 代表、技術検討 
村島隆浩(東北大) 副代表、情報提

供 
藤原 進(京都工繊大) 議論、技術検討 

仙田康浩(山口大) 議論、技術検討 
作道直幸(東京大) 議論、技術検討 
畝山多加志(名大) 議論、情報提供 
片桐孝洋(名大) 議論、情報提供 
伊達 進(阪大) 議論、情報提供 
塙 敏博(東大) 議論、情報提供 
川波竜太(京都工繊大) 議論、技術検討 
増本晃太朗 (京都工繊

大) 
議論、技術検討 

橋 拓実 ティモシー(京
都工繊大) 

議論、技術検討 

藤井新之輔(山口大) 議論、技術検討 
 

2. 研究の目的と意義 

（研究目的） 
マルチノードのマルチ GPU を駆使して高分子

物理や高分子材料のシミュレーション実施環境を

整備・構築することが目的である。そのために、

コード開発から効率的利用に関するノウハウ構築

や情報共有を実施目的としている。 
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（継続課題：研究計画全体の目的と今年度の目的） 
2021 年度および 2022 年度は、独自 GPU コー

ド開発とともに、GROMACS や LAMMPS 等の

既存の MD アプリを利用し、マルチノードのマ

ルチ GPU を効率よく利用する技術検討も進めた。 
2022 年度中間報告以降の新たな進展として、

アミノ酸配列からの構造予測ツール AlphaFold2
の活用や、Amber の GPU 利用などの検討を進め、

HOOMD-blue をノード内 GPU 並列で利用する

環境整備を行った。これらを踏まえ、本年度は

「①MD 計算アプリを GPU スパコンで効率よく実

施する技法やツールの開発、アプリの改造」と

「②高分子材料実験データの解析用アプリの開発

と普及に向けた取り組み」の２つのテーマで、

GPU スパコンで効率よく実施する技法やツール

の開発やアプリの改造を行う。 
 

3. 当拠点の公募型共同研究として実施した意義 

最新の GPGPU の HPC としての効率的利用の

ためには、最新の技術情報を欠かすことができな

い。マルチノードでのマルチ GPU の効率的な並

列利用には、プログラムコードの開発に並び、通

信ハードウェアに適したシステムソフトウェアの

利用ノウハウが極めて重要である。現に、ライブ

ラリのバージョンアップ等が性能を大きく左右す

るため、最新の技術的分析と対処が常に重要であ

った。このような状況から、JHPCN センター教

員との密な情報共有と対応検討は、本課題の遂行

に欠かすことができず、本課題の根本的意義であ

ると言える。 
 

4. 前年度までに得られた研究成果の概要 

2022 年度の JHPCN 課題では、2021 年度の検

討に引き続き、プログラム開発に加えて、マルチ

ノードのマルチ GPU を駆使して高分子物理や高

分子材料のシミュレーション実施環境を整備・構

築する狙いを念頭に、MP-SRP 法を中心にして、

次の３つの研究テーマについて検討した。「①独

自 GPGPU コードの作成」「②パラメータの機械

的探索の自動化の検討」「③汎用高分子アプリで

の GPU 利用の高度化」特に、2022 年度は、

2021 年度をより発展させ、③のテーマを設定し

研究成果創出に重点を置いた。それとともに、①

の検討を一時中断する研究戦略の変更を行った。 
項目①では、粒子系 GPGPU コードを整備し、

拡張を検討した。それとともに、マルチノード・

マルチ GPU の効率的な利用について検討した。

また、OpenACC 等を活用し、解析コード等での

GPU 活用技術を検討した。MP-SRP 法の計算に

ついては、架橋ネットワーク等におけるトポロジ

ー効果や、環状鎖と線状鎖の混合系における鎖交

差禁止の効果を評価する研究を実施した。予想以

上に周辺研究が進んだ結果、最適化した CPU コ

ードのみで論文出版が実現し、MP-SRP モデル

の独自 GPU コード開発の優先度が相対的に低下

した。コード開発よりも他の成果創出を優先させ

る戦略の変更をした。一方で、OpenACC を活用

した独自コード開発としては、SPring-8 で計測

した２次元小角散乱データから、三次元構造モデ

ルを構築する PM-2DpRMC 法コードの整備を進

め、コード公開と論文出版に向けた作業も進めた。 
項目②については、python スクリプトとの連

携による解析やシミュレーションの計算制御の自

動化、省人化、効率化の検討を進めた。機械的探

索用の python スクリプトを作成し、「線状鎖の

メルトで熱力学状態を満たす MP-SRP 法のパラ

メータを試行的に探索した後に、鎖交差禁止の実

現を Trefoil knot で評価する」繰り返し作業を効

率化した。加えて、python の Topoly パッケージ

を活用した数学的解析手法を活かし、Trefoil 
knot のポリエチレン鎖メルトの結晶化挙動につ

いて、United-Atom 模型を用いた研究を進めた。

さらに、MP-SRP 法よりも確実に鎖の交差を禁

止するモデルである Kremer-Grest 模型について、

実験と計算のパラメータマッピングの探索の自動

化／効率化に関する検討を開始した。 
項 目 ③ は 、「 Gromacs, HOOMD-blue, 

LAMMPS の 活 用 深 化 」 と 「 Amber や

AlphaFold 2 などの生体高分子 MD ツールの活用

検討」を進めた。 
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5. 今年度の研究成果の詳細 

プログラム開発に加えて、マルチノードのマル

チ GPU を駆使して高分子物理や高分子材料のシ

ミュレーション実施環境を整備・構築する狙いを

念頭に、下記の研究テーマを実施した。 

 

[研究テーマ１] MD 計算アプリを GPU スパコ

ンで効率よく実施する技法

やツールの開発、アプリの

改造 

[研究テーマ２] 高分子材料実験データの解

析用アプリの開発と普及に

向けた取り組み  

 
上記に加えて、高分子材料の研究者や学生への

情報普及として、オンライン勉強会を実施し、

OpenACC 利用や東大・名大・阪大のスパコン利

用のノウハウを交換した。 
 

[研究テーマ１] MD 計算アプリを GPU スパコ

ンで効率よく実施する技法やツールの開発、アプ

リの改造 
①基板に拘束された高分子系の粗視化 MD 計算 

HOOMD-blue は、ノード内の直接型高速通信

機構を活用した高速化もされている GPU アプリ

であり、粗視化 MD や DPD 計算に対応している。

HOOMD-blue は高速であるものの、LAMMPS
に比べ、変形などの計算機能が実装されておらず、

機械的性質の評価には物足りない。一方で、

HOOMD-blue は、python がインターフェースな

ので、複数のシミュレーション機構が接続した

「マルチフィジックス計算」の素地があるとみな

せる。最も簡単な「マルチフィジックス計算」と

して、固定粒子壁に挟まれた高分子材料の変形に

対する応答を調べる接着・破壊やトライボロジー

の問題がある。 
本研究課題では、形状を持つ基板に接着したポ

リマーネットワークの剥離挙動に対し、化学的吸

着と機械的接着の要因分析を目指し、粗視化 MD
計算を実施した。この研究に先立ち、自然酸化し

たシリコン基板に接着するエポキシ樹脂の全原子

MD 計算を行い、基板のナノ形状がシア変形で顕

著な効果を発揮することを全原子 MD 計算で明

らかにし、Langmuir 誌[論文１]で論文出版した。 
図 1(a)に示すように、y 方向に薄い擬二次元的

な周期境界条件下で、粒子で構成される壁を、z
方向に一軸延伸する計算を実施した。周期境界条

件の箱の大きさは、142σ × 17.75σ × 100σである。

これは、壁の形状を考慮する場合、システムサイ

ズが大きくなるためである。このような擬二次元

的 な 状 況 な ら ば 、 single GPU 活 用 し た

HOOMD-blue で、1 つのケースが 2 日程度で計

算可能であり、広いパラメータ空間における全容

把握には有用である。ポリマーネットワークは、

図 1(b)に示すプレポリマーの末端をランダム架橋

することで得た。形状を持つ基板は、図 1(c)のよ

うな張出形状を含む粒子壁を系統的に作成した。

広範なパラメータスタディの結果として、図 1(d)
と(e)のように、見た目にも顕著な違いがある領

域を見出した。詳細を検討し、Macromolecules
誌 [論文 6]で論文出版した。 

 
図１ 粒子壁からの高分子網目の延伸破壊 

 
3 次元的なボイド形状や破壊の問題を検討する

大規模系の計算実現のために、複数の GPU を並

列利用する HOOMD-blue の利用手法の検討を進
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めている。まずは、y 方向を 8 倍にした 142σ × 
142σ × 100σ をターゲットとした。Nsight 
Systems を利用したプロファイル分析などでコー

ド改良を進めている。 
 
②水中の高分子の全原子 MD 計算 

水中の高分子のナノ力学（ナノスケールでの機

械的性質）を扱うために、大規模となる全原子

MD 計算を効率よく実施する技法を検討した。 
②-1 Gromacs を用いた水中 PEG ネットワークの

負のエネルギー弾性に関する研究 
水中の PEG ネットワーク（ダイヤモンド格子

構造）について、負のエネルギー弾性の再現を確

かめるために、シア変形下の応力の温度依存性に

関するプロダクトラン計算を HPCI 課題で実施し

た。図 2(a)のようにして 360ns の計算で求めた

シア歪γ毎の応力値σXY は、弾性率 G（σXY=G γ）

を精度良く求めるには計算時間が不十分であった。

弾性率 G の温度依存性で G =A(T–TE)の TE がゼ

ロより大きい場合に、負のエネルギー弾性の状態

となる。この負のエネルギー弾性の検証には、さ

らに長時間の計算追加か、新たな工夫が必要であ

る。 
近年、MD データ解析においても、機械学習や

統計（次元圧縮等）の活用が期待されている。こ

の物理的な意味は、着目する物理量の数値精度の

みにだけ着目すれば良いことにすることと同じで

ある。理論の立場からは、仮に平衡状態に近い典

型的な構造が得られていれば、比較的短時間で物

理量が評価できる。一般に、ランダムなネットワ

ーク構造に対して平衡状態に近い典型的な構造を

MD 計算で得ることは計算が難しい問題である。

この点は、奇麗なダイヤモンド格子構造を計算対

象とすれば、問題が軽減できる。本問題では、γ

と温度 T に対して得られるσXYから、σXY =Aγ(T–
TE)に対する多変量回帰として、TE を決定する問

題にして TEのみに着目することとした。 
 図２(b)は、シミュレーション長を変えて、多

変量回帰の問題として TE を決定した結果である。

体積一定条件の場合、200ns 程度の計算でも TE

が 200K 付近であり、予測としては悪くなさそう

である。圧力一定条件の場合、320ns 程度の計算

で予測値が収束していた。水中の PEG ネットワ

ークに、ゲスト鎖やイオンなどを混合した場合に、

負のエネルギー弾性指標 TE に与える影響を調べ

る研究に有効である。なお、本研究成果は、

Macromolecules 誌[論文 4]で論文出版した。 
 

 
図２ 水中の PEGネットワークの負のエネルギー

弾性指標 TEの評価。V(P):体積(圧力)一定条件。 

 
②-2 AlphaFold2 によるコラーゲン３重ヘリック

スでナノダンパー構造を実現する探索的設計 
2022 年度の JHPCN 課題において、３本のコ

ラーゲンの複合体構造について、図 3(a)に示すよ

うな興味深い準安定構造が得られた。偶然の発見

を活かし、このような構造を安定構造で実現する

アミノ酸配列を AI 的に探索する問題を立案した。

なお、コラーゲンのアミノ酸配列は、基本 PPG
が繰り返されたものであり、種によりわずかに異

なる。(P: Proline, G: Glycine) 



学際大規模情報基盤共同利用・共同研究拠点 2023 年度共同研究 最終報告書 

5 

 

図３ コラーゲン鎖の AlphaFold2 による予測構造 
 

AlphaFold2 の処理では、AI 処理による構造候

補の作成と、Amber（MD）による構造最適化が

行われている。一般に、前者の経過時間が大きい。

2022 年度の JHPCN 課題の検討から、特に、ス

トレージ性能がキーとなることが分かった。本年

度は、AI 的探索の実装検討ために、名大スパコ

ン不老 type-II(nvmesh)と MDX の環境において、

複数の AlphaFold2 プロセスを同時実行した場合

の性能を確認した。複数ジョブの実行が効率よい

場合、粒子群最適化なども、探索手法の候補とす

ることができる。ベンチマークには、アミノ酸配

列 T1050 を用いた。表１のように、AlphaFold2
で処理時間を大きく要する下記２つの処理時間を

計測した。 
(a) Jackhmmer (mgy_clusters_2022_05.fa) 
(b) HHblits 

なお、名大では情報基盤センターが提供する

AlphaFold2 の設定(cpu 数等)をそのまま利用し

た。名大では、1GPU(V100)と 10 cores 利用でき

る cxgfs-share クラスを用いた。比較のために、

MDX では、1GPU(A100)と 18cores で構成され

るインスタンスを用いた。共用の環境であるため、

他のジョブによるストレージの利用状況に応じて、

性能差が出ることに注意する必要がある。逆に言

えば、共用環境における不確定性を考慮した上で、

全体として効率の良い計算実行方法の模索には一

定の意味がある。 
 
表１ AlphaFold2 の処理時間の計測結果 
 同 時 ジ

ョブ数 
ncpu
指定数 

(a) 
[秒] 

(b) 
[秒] 

名大 1 8 758 4266 
名大 2 8 1195, 

2231 
3024, 
4981 

MDX 1 16 580 3385 
MDX(8) 1 16 1466 2814 
MDX(8) 2 16 1492, 

1494 
3086, 
3113 

 
名大で 1 つのジョブクラスで 2 つのジョブを実

行した場合、(b)の処理時間は、1 つの場合と概ね

同じであった。この点から、ストレージ性能を考

慮すると 2 つのジョブを 1 つのクラスで実行する

使い方も有効である。2 つのジョブを 1 つのクラ

スで実行した時、2 つの差が大きかった。自分自

身の影響も受けていると推察される。 
また、MDX では、後述のとおり、Gromacs な

どの全原子 MD 計算が GPU 毎に実行された環境

中でも計測した。「MDX(8)」は、8GPU 環境で、

Gromacs の実行中に AlphaFold2 を実行した場

合である。なお、 8GPU 環境では、 8 つの

AlphaFold2 ジョブを同時に実行することができ、

その際に顕著な性能劣化は見られなかった。 
結果から推察すると、名大の nvmesh のストレ

ージ環境では、自分自身を含め他の計算の影響を

受けている可能性が高い。一方で、MDX の高速

内部ストレージ（NVMe SSD base, 252GB/sec）
は、複数の AlphaFold2 ジョブを実行しても、ス

トレージ性能が概ね保たれている模様である。共

用ストレージの性能に影響する点から、他者への



学際大規模情報基盤共同利用・共同研究拠点 2023 年度共同研究 最終報告書 

6 

影響も慎重に注意する必要があることがわかる。

高速な M2.SSD を搭載した手元 PC を含めて、

上手な使い方が肝要であるとの教訓が得られた。 
手元 PC 環境（Ryzen 9 7950X、7300MB/s 

read の SSD(WD_BLACK SN850X)、RTX3090）
でのベンチマーク評価を実施したところ、 (1) 
410 秒、(2) 1160 秒であった。当面は、最新 PC
環境による検討が合理的と判断することができた。 
次に、計算や AI によるアミノ酸配列の探索に

関する試行的探索を実施した。図 3(b)のように、

折れ曲がりを誘発するアミノ酸配列を導入した１

本の鎖について、AlphaFold2 による構造予測結

果を調べた。ここで、折れ曲がり誘発部位を G
のみで表現し、挿入する G の数を 3,6,9 と変えた。

また、２つの折れ曲がり誘発部位の間の PPG の

連鎖数を変えた。挿入する G の数が、3 の場合は、

折れ曲がりは誘発できなかった。6 と 9 の場合は、

折れ曲がりを誘発し、３重ヘリックスを形成する

長さを制御できた。一方で、G の代わりに P と

すると折れ曲がりは誘発できなかった。この違い

は、Proline の骨格の N 原子は２つの C 原子と接

続していることに由来すると考えられる。

（Proline 以外のアミノ酸は、骨格の N 原子に 1
つの C 原子が接続する構造である。）G の代わり

に、側鎖の構造が異なる A, L, R, K の 6 連鎖を挿

入した場合を調べ、この折れ曲がり部分の形成に

側鎖の影響は小さいことを確かめた。 
図 3(b)のような部分的に３重ヘリックス構造を

持つ鎖を３本複合させると、図 3(a)のような構造

を自発的に形成すると予想される。一方で、図

3(b)ようなのシークエンスの鎖３本の複合体につ

いて、AlphaFold2 で構造予測すると、単純な３

重ヘリックスとなった。これは、単純な３重ヘリ

ックスと図 3(a)のような構造間のエネルギー差が

低いためと考えられる。親水性や側鎖電荷を微妙

に変えるようにアミノ酸配列を探索設計すること

で、図 3(a)の構造を取りやすくできると期待され

る。図 3(b)の構造を３本複合させた構造の大規模

MD 計算による直接評価は、今後の課題である。 
 

[研究テーマ２] 高分子材料実験データの解析用

アプリの開発と普及に向けた取り組み 
SPring-8 で計測した２次元小角散乱データ

（図 4(a)）から、三次元構造モデル（図 4(b)）を

構 築 す る PM-2DpRMC コ ー ド は 、

OpenACC+cuFFT で GPU を利用するコードと

して、最初に Single-GPU 用のコードを作成した。 
 

 
図４ SPring-8の２次元散乱像からのゴム中ナノ

粒子の３次元凝集配置のモデリング 

 
こ の コ ー ド 公 開 論 文 は Comput. Phys. 

Commun.誌[論文 3]で論文出版した。応用した研

究は Macromolecules 誌[論文 2]で論文出版した。 
本年度は、より大規模なシステムサイズ（現在

の 8～64 倍）を扱うため、cufftXt でのマルチ

GPU-3D-FFT の実施と、GPU メモリ上のデータ

の OpenACC による足し込み計算のタスク並列と

cufftXtLib のデータ管理フレームワークを活用

（想定外利用）したノード内での高速な Gather
などによるノード内マルチ GPU のコードを検討

し始めた。現状の解析におけるターゲットサイズ

では、メリットを見いだしにくい状況であり、当

面は、シングル GPU での利用が合理的と判断で

きる結果が得られた。 
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[追加テーマ] MDX の GPU 環境を活用した検討 
申請書にも記載したとおり、MDX の環境を利

用した PM-2DpRMC コードの検証や、コードの

普及に向けた共同作業環境として利用できること

を最初に確かめた。 
次に、MDX を広い目的で試行的な利用が可能

な環境であることから、急速に発達している

LLM などの技術を、試行・検証することとした。

MDX は、クラウドとして柔軟な環境設定が可能

であり、LLM などの技術を、試行・検証する環

境として優れている。最近、言語処理による材料

の 研 究 と し て 、 CHEM-BERT や

ChemBERTa/ChemBERTa-2 など、AlphaFold2
以外にもさまざまなものが提案され、研究が盛ん

に行われている。 
一般に、GPU による MD 計算は、演算密度は

高いがメモリ要求や IO 要求が小さい特性がある。

一方で、LLM や AlphaFold2 などの AI 処理では、

（学習を除き）演算密度が低い一方でメモリや

IO への要求は高い。直感的には、性能特性の凸

凹がうまく合えば、限られた計算資源の効率を高

めることが可能と考えられる。 
MDX では、GPU 搭載のインスタンスを利用

できることから、LLM 学習の動作環境の情報収

集／確認を行うとともに、MD 計算と AI 処理の

共存実行の影響を調べることとした。 
 MDX の 8GPU 環境では、Stability AI の

StableBeluga2（70B モデル）を、3.8 tokens/s
の性能で実行可能であった。RTX4090 搭載の手

元 PC での 0.05 tokens/s と比べると、実用性能

として差は明確である。最初に、LLM 利用と

Gromacs 計算の同時実行の影響について調べた。

StableBeluga2（70B モデル）のデータをロード

した GPU において、Gromacs の計算を実施した。

LLM 側での演算利用が少ないため、Gromacs の

計算性能に与える影響は顕著ではなかった。 
次に、LLM 学習と Gromacs 計算の同時実行に

よる演算資源競合の影響を調べた。LLM 学習は、

Megatron-DeepSpeed を用いた LLM 学習を実施

した。表２に示すように、単独実行時と同時実行

時の性能を評価した。単独実行の性能を 1 とする

と、同時実行では、0.476+0.481=0.957 となり、

同時実行は不利であることを確かめた。 
 
表２ LLM学習と Gromacs計算の性能計測結果 

 samples/s ns/days 
LLM 学習のみ 50.148 --- 
同時実行 23.883 

(47.6%) 
29.98 

(48.1%) 
Gromacs のみ --- 60.28 
 
6. 進捗状況の自己評価と今後の展望 

 2021 年度から３年間の検討で、GPU を活用し

た高分子材料系シミュレーションの高速化技法を

大いに進展させることができた。多くの面で、当

初計画したよりも、予想以上の進捗であった。ま

ず、粗視化 MD 計算における HooMD-blue コー

ドの活用や、United-Atom 模型や全原子模型で

の Gromacs の GPU 活用により、複数の論文成

果[論文 3,5,6]を得ることができた。次に、長年開

発や改良を進めてきた PM-2DpRMC 法による

SPring-8 データからの３次元構造モデリングに

ついて、GPU コードの開発によって、実材料に

対する実用的な研究がはじめて可能になった。応

用研究の論文出版[論文 2]とともに、コード公開

の論文出版 [論文 4]まで実現した。さらに、

AlphaFold2 の活用などの新しい研究手法に関す

る予備検討も進めることができた。このように、

当初よりも予想以上の進捗が得られた。一方で、

MP-SRP 法の独自 GPU コードの開発については、

CPU コードによる研究の予想以上の進展による

相対的なニーズ減により、開発中断の判断をする

こととなった。MP-SRP 法の活用の次のステッ

プである Kremer-Grest 模型でのパラメータマッ

ピング検討については、[論文 7,8]を論文出版し、

順調に進捗している。 
 今後も引き続き、この３年間の JHPCN 課題を

通じて整備した GPU 利用ノウハウを活用し、省

人化や効率化したプロダクトランによる研究成果

の創出に集中していく予定である。 
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