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We have been developing the ABINIT-MP program for fragment molecular orbital(FMO) calculations. 

In this paper, we report on the tuning method of the ABINIT-MP on GPU, As a result, the computational 

performance of the code with two electron repulsion integrals GPU tuning improved by up to 65.7 times 

higher than the original one. 
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1． はじめに 

フラグメント分子軌道(FMO)法[1][2]は、タンパク質や

核酸などの生体分子をフラグメントに分割し、各フラグ

メントに対する小規模電子状態計算することで、巨大分

子全体の電子状態を近似的に高速に解く手法である。計

算結果は、対象系の詳細な相互作用解析に好適であり、理

論創薬や生物物理学の分野で広く利用されている。

ABINIT-MPは、「富岳」や「不老」といった富士通のA64FX

ス パ コ ン や、 ベ ク トル機 で あ る NEC SX-Aurora 

TSUBASA(SX-AT)環境など様々なアーキテクチャに対応

している。 

現在、ネクスト「富岳」のフィジビリティスタディが進

められており、次世代機にはGPUの搭載が想定されてい

る[3]。ABINIT-MPは、ネクスト「富岳」を頂点とする次

世代のHPCI資源を活用したFMO計算のための準備をこ

れからも進めていく必要があり、OpenACCを用いたGPU

化に着手した。 

2． GPU化にむけた設計、ミニアプリによる試行 

ABINIT-MPの計算時間で最もコストが高いのは2電子

積分計算部分であり、計算機アーキテクチャによって異

なるが、そのコストはおおよそ50%以上になる（図1）。

ABINIT-MPの2電子積分計算は、Obaraのアルゴリズム[4]

に従い、{s,p,d}関数の組み合わせ34=81種類、具体的には、 

(ss|ss)～(dd|dd)の計81種類のサブルーチンによって構成さ

れている。また、各2電子積分ルーチンは展開項数に起因

する4重ループ構造になっており、最内ループ長は、例え

ば6-31G基底であれば、最大で6、展開項ペアループとして

考慮しても高々36程度である。GPUで高効率に処理する

ためには、数千並列以上のループ長が望ましく、そのため

には、現状の処理ループ構造を大きく変更する必要があ

る。 

GPU化の第一歩として、2022年度下期の東京大学情報

基盤センターの支援プログラムにおいて、ABINIT-MPの

OpenACCによるGPU化を実施した。作業の効率化を考慮

し、ABINIT-MPのHF計算のコア部分を切り出して作成し

たミニアプリケーション(以後、ミニアプリと略記)をその

対象とした。まず、冗長であった81種類の2電子積分ルー
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図 1 ABINIT-MP のコスト分布 
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チンを対象性や類似処理をまとめる形で、26種類のルー

チンに再編成し、GPUの豊富な演算コアをバッチ的に満

たせるように改変した。その結果、東京大学情報基盤セン

ターのWisteria Aquariusサブシステムを使って8プロセス

（8GPU）実行で、FMOダイマー計算を想定したテストデ

ータにおいて、6-31G*基底で6. 4倍、s関数の縮約の長いcc-

pVDZ基底では8.2倍の加速が得られており[5]、GPU化に

よる有用性を確認した。 

3． ABINIT-MP本体へのGPU化の実装 

(1) ループ構造の改変 

GPU評価ミニアプリ版で試行した最適化施策を参考に、

ABINIT-MPの最新の公開版本体(Ver. 2 Rev. 8)[6]のGPU化

を行った。現状のループ構造は、図2で示すように自己無

撞着電荷（SCC）反復ループ内で各フラグメントに相当す

るモノマー単位でそれぞれSCF反復計算が行われ、軌道シ

ェルペアIJ、KLループ内で、 軌道角運動量タイプ別に処

理を割り振り、それぞれの各計算ルーチンにて2電子積分

が計算されている。 

並列処理に関しては、モノマーループ、IJ軌道シェルペ

アループにてそれぞれ、MPI、OpenMP化されている。 

GPU化に際し、図3のように、SCC、モノマーループ内

で、各軌道角運動量タイプ別の2電子積分計算をまとめ、

それぞれの処理内でIJ、KL軌道シェルペアループを1重ル

ープ化し、GPU対象ループとして整備した。また、2電子

積分ルーチン群についてはミニアプリで81種類から26種

類に削減したが、さらに冗長性を排除し、21種類に再編し

た。まずは、モノマー部分、s,p軌道に関する2電子積分タ

イプの整備を優先して開発、実装した。 

(2) OpenACC指示子によるGPU化 

各軌道角運動量タイプ別の２電子積分の軌道シェルペ

アIJ、KLの4重ループを１重化したループをGPU対象ルー

プとし、OpenACC指示子にてGPU化した。また、CPU/GPU

間のデータ転送を最小にするため、2電子積分計算に使用

される原子座標、電子密度、補助積分データをはじめ、予

め計算しておいた重なり積分値等の各変数や変換インデ

ックステーブルの配列をOpenACCのDataコンストラクト

を使用して、各モノマーのSCF収束計算前のタイミングで

データ転送した(図4)。 

 

4． 性能測定 

計算の実行環境には、ミニアプリの評価と同様に、

Wisteria Aquariusを用いた。使用したGPUはNVIDIA社の

A100である。テストデータとしてChignolin（残基数20）

HF/6-31Gを採用した。GPU有無での1プロセス実行時のモ

ノマー部分の2電子積分タイプ別に測定した。その結果、

表1に示すように、24.3倍～65.7倍の加速が得られており、

表 1 GPU 有無における計算時間と加速 

（Chignolin/HF/6-31G）Wisteria Aquarius 

積分タイプ CPU(s) GPU+(s) Acc. 

(ss|ss) 59.1 0.9 65.7 

(ps|ss) 148.0 3.3 44.9 

(ps|ps) 112.7 4.6 25.0 

(pp|ss) 58.3 2.4 24.3 

(pp|ps) 120.3 3.3 36.5 

(pp|pp) 42.9 1.2 36.0 

 

図 2 ループ構造イメージ（修正前） 

図 3 ループ構造イメージ（修正後） 

図 4 OpenACC指示子による GPU最適化イメージ 

上）データ転送 下）並列処理 

!$acc parallel num_workers(2) vector_length(16) 
!$acc loop gang worker 
do n4 = 1, nsize 
  ish = nslist(1,n4) 
  jsh = nslist(2,n4) 
  ksh = nslist(3,n4) 
  lsh = nslist(4,n4) 

!$acc data copyin(x,y,z,dc,pps, nsh2exp) copy(fc) 
  do ia = 0,num_angtype-1 
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大幅な性能加速を確認できた。特に、s関数はcc-pVDZな

どの基底では縮約長が伸びるために、より高い加速が期

待できる。 

本稿では1プロセス1GPU実行での報告になるが、複数

GPUを活用するための開発整備を計画中である。特にダ

イマーの計算では、GPU対象ループ長はモノマー部分に

対して4乗に比例するため、複数GPUを使用した性能加速

が期待できる。 

5． まとめと今後の予定 

本稿では、ABINIT-MPのGPU化への取り組みについて

報告した。最計算コスト部分である2電子積分計算部分の

GPUを用いた加速において良好な結果を得ることができ

た。今後は、1) ダイマー部分の2電子積分計算のGPU化、

2) MPI並列化と複数GPU利用整備、3) MPI/OpenMP処理部

分との非同期実行制御、4) 1電子積分計算等の高コスト処

理部分のGPU化検討、の順で、GPUを用いた高速化の整備

を進めていく予定である。ダイマーの方がHF計算の規模

が大きくなるので、GPU化のメリットが顕在化する期待

があることは書き添えたい。 
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