








－1－



－2－



－3－



－4－



－5－



－6－



－7－



－8－



－9－



－10－



－11－



－12－



－13－



－14－



－15－



－16－



－17－



－18－



－19－



－20－



－21－



7　研究施設の現状と将来計画（分子研リポート 2016 より転載）

306　研究施設の現状と将来計画

���　計ࢉՊֶ研究ηϯλʔ
̌̎，ηンターڀݚ算Պֶܭ ̌̌ ͷి子ܭ算ػηンター͔Βܭ算Պֶڀݚηンターͷ৫վʹͱͳ͍，

ैདྷͷڞಉར用ʹՃ͑ͯ，理論，ํ๏論ͷ։ൃͷڀݚ，͞Βʹ，ڀݚͷͷఏڙ，ネットワークۀͷࢧԉ，ਓࡐ

ҭʹऔΓΜͰ͍Δɻ̎̌ ̍̒ ʹ͓͍ͯ，ੈ࣍スーύーίンϐュータプロδΣクトࢧԉ，ネットワーク管

理ࣨࢧԉΛ͡Ίͱ༷ͨ͠ʑͳ׆ಈΛల։͍ͯ͠Δɻ্هプロδΣクトʹ͍ͭͯͦΕͧΕͷ߲ʹৄ͘͠，͜͜Ͱ

ڞಉར用ʹؔ͢Δ׆ಈΛத৺ʹ，ಛʹઃඋͷ運用ʹ͍ͭͯ͢هɻ

̎̌ ̍̓ ݄̏ࡏݱͷڞಉར用サーϏスΛ͍ͯͬߦΔܭ算ػシステムͷ֓ཁΛࣔ͢ɻຊシステム，ʮ高速分子シ

ミュレータʯͱʮ高性能分子シミュレータʯ͔Βߏ͞Ε͍ͯΔɻલऀ̎̌ ̍̎ ݄̎ʹߋ৽͞Ε，ऀޙ̎̌ ̍̏ 

̌̎，͍͓ͯʹऀޙ৽͞Εͨɻߋʹ݄̏ ̍̑ ݄̍ʹ࠷৽ͷ CPUʹߋ৽͍ͯ͠Δɻ྆シミュレータ，͍ͣΕ量子

Խֶ，分子シミュレーシϣン，ݻମి子論ͳͲͷڞಉར用ͷଟ༷ͳܭ算ཁٻʹԠ͑͏ΔͨΊͷ൚用性͕͋Δ͔ΓͰ

ͳ͘，Ϣーβーサイドͷ PCクラスタͰෆՄ能ͳେنܭ算Λ࣮ߦͰ͖Δ性能Λ༗͢Δɻ

·ͣ，高速分子シミュレータ富士通ͷ PRIMERGY RX300S7ͱ SGIͷ UV2000͔Βߏ͞ΕΔڞ༗メモリ

型スΧラܭ算ػͰ，྆ サーバಉҰମܥͷ CPU（Intel Xeon）͓Αͼ OS（Linux2.6）Λͱʹ，バイφリޓ性Λอͬ

ͯҰମతʹ運用͞ΕΔɻ͜ΕΒʹՃ͑，ژίンϐュータͱಉ͡アーΩテクνϟͷ富士通 PRIMEHPC FX10͕͋Γ，

システムશମͱͯ͠総演算性能 188.7 TflopsͰ総メモリ容量 55 TByteͰ͋ΔɻPRIMERGY RX300S7，16 CPUίア，

128 GBメモリߏͷノード 342͔ΒͳΔ PCクラスタͰ͋Δɻインターίネクト，InfiniBand QDRΛ࠾用͠，શ

数Λ 40 GB/sͰ，Ұ部̎ܥ౷ͷ 80 GB/sͰ演算ノードؒΛ૬ޓଓ͓ͯ͠Γ，େنͳ分子ಈྗֶܭ算ͳͲノー

ドΛ·͕ͨΔฒྻδϣϒΛ高速Ͱ࣮͢ߦΔ͜ͱ͕Ͱ͖Δɻಛͱͯ͠，vSMP͕ಋೖͯ͋͠Δ͜ͱͰ，ෳ数ノード

ΛԾతʹ 1ノードͷڊେڞ༗メモリシステムͱͯ͠運用Ͱ͖，͜ΕΛδϣϒຖʹ੍͕ޚՄ能Ͱ͋Δɻ·ͨ 32ノー

ドʹ，NVIDIAࣾͷ GPGPU TeslaM2090Λ͍ͯ͠ࡌΔɻUV2000，1024 CPUίア，8 TBメモリΛ༗͢Δ

NUMA型ͷڞ༗メモリシステムͰ͋Γ，δϣϒۀ࡞領域用ʹ࣮ޮ容量 400 TB͓Αͼ総理論ಡΈग़͠性能 12 GB/sΛ

༗͢Δ高速磁気ディスク装置͕装උ͞Ε，େنͰ高ਫ਼ͳ量子Խֶܭ算ΛՄ能ͱ͢Δɻ͜ͷ̎サーバͰ 1000 TBͷ

容量ͷ外部磁気ディスクΛڞ༗͠，NFSΑΓ高速ͳύラレル NFS͕用Ͱ͖ΔɻPRIMEHPC FX10，16CPUίア，

32 GBメモリͷ 96ノード͕富士通ಠࣗͷ TofuインターίネクトͰ࿈݁͞ΕͨシステムͰ͋Δɻژίンϐュータͱޓ

用͞Ε͍ͯΔɻ׆ʹίンϐュータͷプロάラム։ൃデータղੳژ，性͕͋Γ

Ұํ，高性能分子シミュレータ，演算サーバ，ファイルサーバ，フロントエンドサーバ，運用管理クラスタ͓Α

ͼネットワーク装置͔Βߏ͞ΕΔɻ演算サーバ，富士通ͷ PRIMERGY CX2550M1Ͱ，28 CPUίア，128 GB

メモリߏͷノード 260͔ΒͳΔڞ༗メモリ型スΧラܭ算ػͷ PCクラスタͰ͋Δɻ理論総演算性能 302.8 

Tflops，総メモリ容量 33.2 TBͰ͋Δɻインターίネクト InfiniBand FDRΛ࠾用͠，શ数Λ 56 GB/sͰ૬ޓଓ

͓ͯ͠Γ，େنͳ分子ಈྗֶܭ算ͳͲノードΛ·͕ͨΔฒྻδϣϒΛ高速Ͱ࣮͢ߦΔ͜ͱ͕Ͱ͖Δɻファイルサー

バ，1800 TByteͷディスクΛ装උ͓ͯ͠Γ，演算サーバͷインターίネクトʹ͍݁ͯ͠Δɻຊディスク，演算サー

バͷワークディレクトリͱ͚ͯͩ͠Ͱͳ͘，ڞಉར用システムશମͷϗームディレクトリバックアップ領域ͱͯ͠

運用͍ͯ͠Δɻͳ͓྆システムͷ PCクラスタҰମతʹ運用͕Մ能Ͱ͋Γ，͜ͷ߹総演算性能 429.7 Tflopsʹ

͓ΑͿɻ

ϋードΣアʹՃ͑，ར用ऀ͕分子Պֶͷܭ算Λ͙͢ʹ࢝ΊΒΕΔΑ͏ʹιフトΣアʹ͍ͭͯඋΛ͍ͯͬߦ

Δɻ量子Խֶ分ʹ͓͍ͯ，Gaussian 09，Gamess，Molpro，Molcas，Turbomole，分子ಈྗֶ分Ͱ，Amber，

NAMD，Gromacs͕インストール͞Ε͍ͯΔɻ͜ ΕΒΛܭͨͬ算શମͷ数ΛΊ͍ͯΔɻ͞ Βʹ，量子Խֶデー
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タϕースڀݚձͷ׆ಈΛࢧԉ͠，ಉձ͔Βఏ͞ڙΕͨ量子ԽֶจݙデータϕースΛϗームϖーδ͔ΒࡧݕͰ͖ΔΑ͏

ʹ͍ͯ͠Δɻ͜Ε·Ͱʹ߹ܭ 136,758݅ͷデータ͕ऩ͞Ε͍ͯΔɻ

̌̎，ಉར用ʹؔͯ͠ڞ ̍̒  άループʹΑΓ，総数ڀݚ231 787໊ʹ͓ΑͿར用ऀ͕͜ΕΒͷシステムΛ

ৗతʹར用͍ͯ͠Δɻۙ，ڞಉར用ʹ͓͚Δར用ऀ数͕૿Ճʹ͋Γ，͜ͷ͜ͱܭ算Պֶڀݚηンター͕分

子Պֶ分性Պֶ分ʹ͓͍ͯۃΊͯॏཁͳׂΛ୲͓ͬͯΓ，ಛ৭ͷ͋Δܭ算ݯࢿػͱιフトエアΛఏ͠ڙ

͍ͯΔ͜ͱΛ͍ࣔͯ͠Δɻ

フラッάシップ）ۀࣄʯ։ൃژज़ͷҰͭͱͯ͠Ґ置͚ͮΒΕ͍ͯΔϙストʮٕװجՈࠃ，ηンターڀݚ算Պֶܭ

̎̌ ̎̌ プロδΣクト）ʹ͓͍ͯ，ϙストʮژʯΛ用͍ͯॏతʹऔΓΉ͖ࣾձతɾՊֶత՝（ॏ՝）ͷ͏ͪ，

ͱ͘ʹφノサイエンスʹؔΘΔアプリέーシϣン։ൃʮ（̑）エネルΪーͷ高ޮͳग़，มɾஷଂ，ར用ͷ৽ن

Δ͑ࢧΛۀ࢈ͷੈ࣍（̓）൫ٕज़ͷ։ൃʯʹ͓͍ͯॏཁͳׂͷҰΛ୲͍ͬͯΔɻ·ͨ，ಉॏ՝Ͱ͋Δʮج

৽ػ能デバイスɾ高性能ࡐྉͷʯ，͓ΑͼՊֶٕज़ਓࡐҭͷίンιーシアムͷߏஙۀࣄʮܭ算࣭Պֶਓࡐҭ

ίンιーシアムʯͱ࿈ܞΛ͓ͯͬߦΓ，̎ ̌̍̒͜ΕΒ̏ͭͷプロδΣクトʹίンϐュータݯࢿͷҰ部（20%

ະຬ）Λఏڙɾ͍ͯ͠ྗڠΔɻ͞Βʹ，ϋードɾιフトͰͷྗڠҎ外ʹ，分ৼ͓ڵΑͼਓࡐҭʹؔͯ͠，スーύー

ίンϐュータワークシϣップʮ͜Ε·Ͱͷ理論ɾܭ算ՊֶΛৼΓฦΓޙࠓΛల͢Δʯͱ̎ͭͷィンタースクールʮୈ

̒ճ量子Խֶスクールʙૅج理論ͱෳࡶ分子ܥͷ理論ʙʯͱʮୈ̍̌ ճ分子シミュレーシϣンスクール͔ૅج�ΒԠ

用·Ͱ�ʯΛ։ͨ͠࠵ɻ

ฏ̎̔ 　γεςϜߏ

高速分子シミュレータシステム
クラスタ演算サーバ

型番：富士通 PRIMERGY RX300S7

ＯＳ：Linux

CPUCore数：5472（16CPUCore× 342ノード）
総理論性能：126.9 Tflops（371.2 Gflops× 342ノード）+21.2 Tflops（TeslaM2090 x32）
総メモリ容量：43.7 TB（128 GB× 342ノード）

高速 I/O演算サーバ
型番：SGI UV2000

ＯＳ：Linux

CPUCore数：1024

総理論性能：21.2 Tflops（20.8 Gflops/CPUCore）
総メモリ容量：8.0 TB

ディスク容量：400 TB（/work）
ʮژʯ用։ൃサーバ

型番：富士通 PRIMEHPC FX10

ＯＳ：Linux

CPUCore数：1536（16CPUCore× 96ノード）
総理論性能：20.2 Tflops（13.2 Gflops/CPUCore）
総メモリ容量：3.0 TB（32 GB× 96ノード）
ディスク容量：48 TB（/k/home）
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外部磁気ディスク装置
型番：PANASAS PAS12，PAS11

総ディスク容量：1000 TB

高速ネットワーク装置
型番：Force10 Z9000

高性能分子シミュレータシステム
演算サーバ

型番：富士通 PRIMERGY CX2550M1

ＯＳ：Linux

CPUCore数：7280（28CPUCore× 260ノード）
総理論性能：302.8 Tflops（1164.8 Gflops× 260ノード）
総メモリ容量：33.2 TB（128 GB× 260ノード）

ファイルサーバ
型番：富士通 PRIMERGY RX300S7（8ノード）
ＯＳ：Linux

総メモリ容量：1024 GB（MDS: 128 GB× 2ノード＋ OSS: 128 GB× 6ノード）
ディスク容量：1800 TB（/home（300 TB），/save（600 TB），/week（300 TB），バックアップ領域（600 TB））

フロントエンドサーバ
型番：富士通 PRIMERGY RX300S7（4ノード）
ＯＳ：Linux

総メモリ容量：512 GB（128 GB× 4ノード）
運用管理クラスタ

型番：富士通 PRIMERGY RX200S7（16ノード）
ＯＳ：Linux

総メモリ容量：512 GB（32 GB× 16ノード）
高速ネットワーク装置

型番：Force10 S4810
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