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連成計算に対する要請：
生命科学の新しいパラダイム

（中村ら(2002)応用物理 12月号）



Physiome Project @Auckland by Peter J. Hunter

(Hunter, P.J. & Borg, T.K. (2003) Nature Rev. Mol. Cell Biol. 4, 237-243)



フェノーム

メタボローム

プロテオーム

トランスクリプ
トーム

ゲノム

マルチレベルの「omics」

Toyoda & Wada (2004) Bioinformatics, 20, 1759-1765. 

… In order to facilitate a coordinate-based 
integration and analysis of omic interactions, we 
introduce the concept of an omic space comprising a 
comprehensive set of omic planes. 

Genomic, transcriptomic, proteomic, metabolomic, 
phenomic and other omic planes are defined by two 
orthogonal genomic-coordinate axes.



電子状態
ｼﾐｭﾚｰｼｮﾝ

蛋白質複合体
ｼﾐｭﾚｰｼｮﾝ

蛋白質ﾌｫｰﾙﾄﾞ
ｼﾐｭﾚｰｼｮﾝ

細胞生理
ｼﾐｭﾚｰｼｮﾝ

Quantum Mechanics Calculations   by 
AMOSS & DFT (NEC基礎研・阪大理が
開発した非経験的量子化学計算プログラ
ム：巨大な系の高精度計算が可能）

Molecular Mechanics Calculations  by 
prestoX-basic (阪大蛋白研・産総研が開
発した分子動力学計算プログラム：効率的
な構造探索が可能。）

神戸大理が開発した粗視化ﾓﾃﾞﾙによる予
測： 国際コンテストで高い評価

阪大医が開発中の筋電位信号発生シミュ
レーションとﾋﾄ肺換気ｼﾐｭﾚｰｼｮﾝプログラ
ム：臨床応用を目指す

阪大医が開発中のﾋﾄ・ﾁｬﾈﾙ電流ｼﾐｭﾚｰ
ｼｮﾝプログラム：臨床応用を目指す

生体シミュレーション：マルチレベル/マルチスケール

器官・組織ｼ
ﾐｭﾚｰｼｮﾝ



Multiscale simulation
文部科学省リーディング・プロジェクト「細胞・生体機能シミュレーション」
神戸拠点「疾患病態・治療薬作用のモデルシステムの開発」
研究代表者：清野 進 （神戸大学大学院医学研究科教授）
研究分担者：倉智嘉久，中村春木 （大阪大学教授）
神戸大学ＢＴセンター（ポートアイランド地区）

薬物 分子構造 単一細胞 器官 病態・薬物作用予測多細胞分子動態



マルチレベル／マルチスケール・
シミュレーションの要請

異なるスケール、異なるレベル、異なるアルゴリズム
によるシミュレーションを連成させる仕組みが必要

グリッド計算システムが有効



BioPfuga:
Biosimulation Platform United 

on Grid Architecture

http://www.biogrid.jp/

グリッド（異機種・多様なマシン）のハード上で、異なるレベルの

アプリケーション・プログラムが統合化されて連成計算を実行す

る仕組み。特に、バイオのシミュレーションに焦点をあてたもの

をバイオフーガと称する。



BioPfugaによる連成計算の実施

・ プログラム間のデータ授受の標準化

・ プログラムのコンポーネント化
→ Web serviceプログラムへ（OGSA (Open Grid 
Service Architecture)に準拠）

→ BMSML (BioMolecular Simulation Markup
Language) の提案



BioPfugaによる連成計算の実施

・ プログラム間のデータ授受の標準化

・ プログラムのコンポーネント化
→ Web serviceプログラムへ（OGSA (Open Grid 
Service Architecture)に準拠）

→ BMSML (BioMolecular Simulation Markup
Language) の提案



1) 生体分子シミュレーション計算中（前後も含む）の巨大
なデータについて、データ記述の標準化を行い、異な
るプログラム間でのデータ授受を一元化する。

→ プログラム開発グループに依存しない利用。

→ コンポーネント化されたプログラムで利用すること
によって、開発グループの異なるプログラムを容易に
入れ替えて利用。

→マルチスケールの連成計算が容易となる。

2) スキーマと主なAPIを公開する。
3) データグリッド技術の利用によるワークフロー管理が
将来行える。

BMSML開発の目的



Items described with XML (BMSML)
1) Content (atomic coordinates, charges, MO, etc)

2) Unit (AU, kcal/mol, angstrom, etc)

3) Description Form (Text, hexadecimal form, Base64 form)

4) Data Type (Character, Integer, Floating, Double Precision, etc)

5) Data Form (Scalar, Vector, Tensor, etc)

6) Data Size
7) Data

XML description for exchanging data



BMSML
Shallow structure 

<bms:bmsml> ; root of BMSML
<bms:data> ; logical description

<bms:value> ; physical description

Usage of XML schema
(bmsML-v1.000.xsd)

Available from 
http://www.biogrid.jp/BMSML/



<bms:data> tag: containes the data description

attribute    data-type     default value   contents
name                 character      - (mand)     name of the data
id                       integer       1              identifier
dataType character       - (mand)    data-type (float|int|char)
byte                   integer               - number of bytes
numDims integer               1             number of dimensions
size                     list of integer    1             size of the data
unit                    character           - unit of the data
initValue character           0            default value (zero|unit)
numValElems integer               1             number of value contents
createdTime integer                - year|month|day
programName character           - program name produced
Title                   character           - title of the data 
comment           character           - comment for the data 



<bms:value>tag: containes the data value

attribute       data-type  default value   contents
subId character        1              value identifier
subStart list of integer  1              start location of the value
subSize list of integer (Size)       size of the sub-block
format           character        base64    data format (base64|hex|text)
arrayOrder character        fortran type of array-order (fortran|c)
delimiter       character        space       delimiter symbol
endian character        big            endian of the data (big|little)
extRef character           - external reference



<?xml version="1.0" encoding="UTF-8" ?>
<bms:bmsml xmlns:bms="http://www.biogrid.jp/BMSML/data/1.00">
<bms:data id="1" name=“AtomLabels" dataType="char" byte="1" 
size="3">
<bms:value subId="1" format="text" >O H H</bms:value>

</bms:data>
</bms:bmsml>

Example of BMSML(1)



<?xml version="1.0" encoding="UTF-8" ?> 
<bms:bmsml

xmlns:bms="http://www.biogrid.jp/BMSML/data/1.00">
<bms:data id="1" name="SampleData" dataType="float“

byte="8" numDims="1" size="15" unit="AU" >
<bms:value subId="1" format=“base64" size="1">

pLWkq6TipMik0qS1pLekzrrupMOkv6XQpaSlyqXqpcehvKW/pPKlqKXzpb
OhvKXJpx6G8LekxqS9pM6lpb+k8qPYo82jzLfBvLCkx6XVpaGlpKXrpM
vK3cK4pLmk66XXpe2lsKXppeCkzqXGpbmlyKTHLmho6XXp

</bms:value>
</bms:data>

</bms:bmsml>

Example of BMSML(2)
(format = Base64: 1.3 times of binary description)



<?xml version="1.0" encoding="UTF-8" ?> 
<bms:bmsml
xmlns:bms="http://www.biogrid.jp/BMSML/data/1.00">
<bms:data id="1" name="AtomicCoordinates" 
dataType="float"  

byte="8" numDims="2" size="3 3“
unit="Angstrom" >

<bms:value subId="1" format="text" arrayOrder=“fortran"
delimiter=" " >0.000000 0.000000 0.000000 1.431530 
0.000000 1.109410 -1.431530 0.000000 1.109410
</bms:value>

<!-- 0.000000 0.000000 0.000000
1.431530 0.000000 1.109410 

-1.431530 0.000000 1.109410 -->
</bms:data>

</bms:bmsml>

Example of BMSML(3)



<?xml version="1.0" encoding="UTF-8" ?> 
<bms:bmsml xmlns:bms="http://www.biogrid.jp/BMSML/data/1.00">

<bms:data id=“1" name="bmsSampleMtrx" dataType="float" 
byte="8" numDims="3" size="4 3 2" unit="kcal/mol">
<bms:value subId=“1" format="text" arrayOrder="c">

0.111 0.112 0.121 0.122  0.131 0.132 0.211 0.212 0.221 0.222 0.231
0.232 0.311 0.312 0.321  0.322 0.331 0.332 0.411 0.412 0.421 0.422
0.431 0.432

</bms:value> 
</bms:data>

<!-- (0.111, 0.112), (0.121, 0.122), (0,131, 0.132) 
(0.211, 0.212), (0.221, 0.222), (0.231, 0.232) 
(0.311, 0.312), (0.321, 0.322), (0.331, 0.332) 
(0.411, 0.412), (0.421, 0.422), (0.431, 0.432) -->

</bms:bmsml>

Example of BMSML(4)



<?xml version="1.0" encoding="UTF-8" ?>
<bms:data name="bmsBlockMtrx" dataType="float" byte="8" numDims="2" size="9 9" 

initValue="zero">
<bms:value subID="1" subStart="1 3" subSize="1 1" format="text">1.3</bms:value> 
<bms:value subID="2" subStart="2 6" subSize="1 1" format="text">2.6</bms:value> 
<bms:value subID="3" subStart="3 7" subSize="1 1" format="text">3.7</bms:value> 
<bms:value subID="4" subStart="4 1" subSize="1 1" format="text">4.1</bms:value> 
<bms:value subID="5" subStart="6 3" subSize="1 1" format="text">6.3</bms:value> 
<bms:value subID="6" subStart="7 7" subSize="1 1" format="text">7.7</bms:value> 
<bms:value subID="7" subStart="8 5" subSize="1 1" format="text">8.5</bms:value> 
<bms:value subID="8" subStart="9 9" subSize="1 1" format="text">9.9</bms:value> 
</bms:data>

<!-- 9x9 to 3x3 block data type = double / picking up only non-zero terms
0 0 1.3  | 0 0 0    | 0 0 0
0 0 0    | 0 0 2.6  | 0 0 0
0 0 0    | 0 0 0    | 3.7 0 0
++++++++++++++++++++++++++++++
4.1 0 0  | 0 0 0    | 0 0 0
0 0 0    | 0 0 0    | 0 0 0
0 0 6.3  | 0 0 0    | 0 0 0
++++++++++++++++++++++++++++++
0 0 0    | 0 0 0    | 7.7 0 0  
0 0 0    | 0 8.5 0  | 0 0 0
0 0 0    | 0 0 0    | 0 0 9.9  -->

</bms:bmsml>

Example of BMSML(5)



<?xml version="1.0" encoding="UTF-8" ?>
<bms:data name="bmsBlockMtrx2" dataType="float" byte="8" numDims="2" size="9 

9" initValue="zero">
<bms:value subID="1" subStart="2 6" subSize="2 2" format="text">

2.6 3.6 2.7 3.7</bms:value> 
<bms:value subID="2" subStart="8 5" subSize="1 3" format="text">

8.5 8.6 8.7</bms:value> 
</bms:data>

<!-- 9x9 -> 3x3 block data type = double / picking up only non-zero terms
0 0 0    | 0 0 0    | 0 0 0
0 0 0    | 0 0 2.6  | 2.7 0 0
0 0 0    | 0 0 3.6  | 3.7 0 0
++++++++++++++++++++++++++++++
0 0 0    | 0 0 0    | 0 0 0
0 0 0    | 0 0 0    | 0 0 0
0 0 0    | 0 0 0    | 0 0 0
++++++++++++++++++++++++++++++
0 0 0    | 0 0 0    | 0 0 0
0 0 0    | 0 8.5 8.6| 8.7 0 0
0 0 0    | 0 0 0    | 0 0 0

--> 
</bms:bmsml>

Example of BMSML(6)



Get property information about the data and values.
getDataProperties
getValueProperties

Get BMSML data.
getNumDims
getSize
getData

Set BMSML data with the property information.
setDataProperties
setData
setBlockValue

APIs for BMSML
(Libraries used in C, C++, and FORTRAN)

Schema and API are available from BioGrid Osaka
(http://www.biogrid.jp/BMSML/).



http://www.biogrid.jp/







BioPfugaによる連成計算の実施

・ プログラム間のデータ授受の標準化

・ プログラムのコンポーネント化
→ Web serviceプログラムへ（OGSA (Open Grid 
Service Architecture)に準拠）

→ BMSML (BioMolecular Simulation Markup
Language) の提案



複数の異なるシミュレーションをグリッド上で連成計算
するための仕組み。（OGSAによるWeb service化）

Portal/
Client Program

Service
A

Service
C

Service
B

User

GT3 GT3 GT3

Communicate using SOAP

Distributed 
computing 
System

Personal user

SOAP

(GT3: Globus Toolkit version  3.2 of OGSA-Open Grid Service Architecture)

site-A site-B site-C

(BMSML)



分子動力学：Molecular mechanics (MM)と
量子化学：Quantum mechanics (QM-
HF/DFT) の連成計算

QM area

Active site of
an enzyme

Ligand

MM area

Htotal = HQM(x,x) 

+ HQM/MM(x,y) 

+ HMM(y,y)

Hamiltonian of total system

Calculate 
in QM area

Calculate 
in MM area

マルチスケール・シミュレーションのための統合化例
蛋白質分子構造のダイナミクス・シュレーション

電子状態シミュレーション

Grid 計算による連成化



Hybrid-QM/MM Simulation の必要性

MM力場 ： 種々の分子間力をパラメータ化し、生体高分子の
動力学計算に常用されている。

しかし…

化学結合の切断や生成等はMM力場では表現できない。

→ 量子力学（QM)による取り扱いが必要である。

蛋白質などの生体高分子全体にQM計算を適用し、溶媒分
子まで含めた動力学計算を行うことは困難であり無駄が多い。

そこで、

Hybrid-QM/MMシミュレーション ： MMでは記述できないQM
の適用が必須の領域のみQMで取り扱い、残りの部分はMMで
取り扱う。



developed by NEC Quantum Chemistry Group

Rapid computation for huge molecular systems (20,000 basis for RHF, 
1,000 basis for CASSCF and MP2), with high parallel performance 

Simulation of Electronic structure (1) 
AMOSS Ab initio Molecular Orbital Simulation for Supercomputer

developed by Yoshifumi Fukunishi at JBIRC-AIST and Haruki 
Nakamura at Institute for Protein Research, Osaka Univ. 

Simulation of Protein-solvent structure
prestoX-basic Protein Engineering Simulator eXtended –basic versin-

Simulation of Electronic structure (2) 
GSO-X generalized spin density function theory (DFT)
developed by Shusuke Yamanaka & Kizashi Yamaguchi, at Osaka 
Univ.

856 
atoms, 
8672 
AO’s

PKCδ-C1B



Client controller

Initialization

QM,MM
decomposition

Invoke Invoke

MD Force field
calculation

Coupled Force
MO and MD

Increment of 
Position and 
velocity of 
atoms

MD Input File

Bond
Angle
Dihedral

PME
Fourier
Transform
-ation

VDW
Coulomb
(Real space)

MD Output File

prestoX-basic

Initialization

MO Energy
calculation

MO Force
Calculation

(HF/CASSCF
/DFT)

MO Input File

MO Output File

AMOSS/GSO-X

BMSML files are set completely
Start reading 
BMSML files

Invoke

BMSML files are 
set complatelyStart reading BMSML files

MD-Grape2

Coordinate and electrostatic
Charge associated with 
Atoms in X and Y domain

QM force and potential 
Energy at atoms in X 
domain

End End

Workflow of BioPfuga for prestoX-basic (MM) and AMOSS/GSO-X(QM)

Invoke



Grid Serviceの仕組み
Client controller

ServiceInstance 

Adapter

SOAP

MPI-Application
:AMOSS/GSO-X/

prestoX

5. Communicate using MPI

GT3
FactoryService

Create Service for 
the individual client
and maintain it.

4. Create Process

1. CreateService()

3. Access to Service

2. Create Service

Adapter separates from
GT3 to LAM/MPI

Site A

ポスター２２（市川）



電子状態
Service

RHF

可視化
Service

電子状態合成
Service

電子状態
Service

DFT

Site-C

ユーザ

Initializer

Site-B

分子動力学
Service

Site-A

Site-D

Instance
Description

Dataflow
Description

Controller

Workflow
Engine

Web Application
Server

サービスの初期化
データフローの設定

プログラムの実行命令

BMSML BMSML

BMSML
BMSMLBMSML

BioPfugaシステムにおけるサービスの実行とデータフロー

ポスター２２（市川）



Instance Description と Dataflow Descriptionの例
<services>

<instances>
<instance name="Cosgene" 

factory="http://mdex02.protein.osaka-u.ac.jp:8080/ogsa/services/qmmm/service/CosgeneFactoryService" />
<instance name="Rhf" 

factory="http://cafe01.ais.cmc.osaka-u.ac.jp:8080/ogsa/services/qmmm/service/AmossFactoryService" />
<instance name="Dft" 

factory="http://133.1.33.20:8080/ogsa/services/qmmm/service/AmossFactoryService" />
<instance name="Sum" 

factory="http://cafe01.ais.cmc.osaka-u.ac.jp:8080/ogsa/services/qmmm/service/SumRhfDftFactoryService" />
</instances>

<dataflow>
<element instanceName="Cosgene">

<partner name="QMEnergyProvider" instanceName="Rhf" />
<partner name="QMQEnergyProvider" instanceName="Rhf" />
<partner name="QMQGradientProvider" instanceName="Rhf" />
<partner name="MMGradientProvider" instanceName="Rhf" />
・
・

<partner name="QMGradientProvider" inctanceName="Sum" />
</element>

<element instanceName="Rhf">
<partner name="MMChargeProvider" instanceName="Cosgene" />
<partner name="QMChargeProvider" instanceName="Cosgene" />
・
・

</dataflow>
</services>

サービスを生成する
計算資源の指定

サービス間のデータの
依存関係を記述することで
データフローを表現

ポスター２２（市川）



演算とデータ転送の処理時間

ポスター２２（市川）



バイオフーガを用いたグリッドサービス上
でのQM/MM連成計算（Ｈ１６，３月）

Client controller

AMOSS
Service

prestoX
Service

GT3 GT3

AMOSS(MPI)

prestoX
(MPI)

BMSML Files
Site-A Site-B

QM

MM

@UCSD

@CMC @CMC



バイオフーガを用いたグリッドサービス上
でのQM/MM連成計算（Ｈ１６，６月）

Client controller

AMOSS
Service

prestoX
Service

GT3 GT3

AMOSS(MPI)

prestoX
(MPI)

BMSML Files
Site-A Site-B

QM

MM
MD-Grape2

MD-Grape2
(Special purpose
computing board:
max 50GFLOPS)

@CMC or 
anywhere

@Kobe-BT @IPR



バイオフーガによるHF/DFT/MM連成計算（Ｈ１６，７月）

Client controller

BMSML

User@
千里中央

Site-B

AMOSS
Service

GT3

AMOSS(HF)

QM(HF)

@CMC吹田 Site-C

QM(DFT)

GSO-X
Service

GT3

GSO-X(DFT)

@CMC豊中

MPI MPI156CPU40CPU

Viewer 
portal

Site-A

MM(MD)

prestoX
Service

GT3

prestoX
(MPI)

MD-Grape2

@蛋白研
BMSML

BMSML



ユーザー・ターミナル
連成計算コントローラ

阪大サイバーメディアセン
ター（吹田）PCクラスター
AMOSS Service (QM-HF)

阪大蛋白研 MD専用計算機
prestoX Service(MM)

メッセージ交換
SOAP(XML)

メッセージ交換
SOAP(XML)

ポータルサーバ
jV (Viewer)

可視化

HTML

メッセージ交換
SOAP(XML)

古典的分子動力学計算
分子軌道法計算

異機種の分散高速コンピュータを結んだグリッド計算

OGSAをベース
にした連携環境

阪大サイバーメディアセン
ター（豊中）PCクラスター
GSO-X Service (QM-DFT)

密度汎関数法計算

BMSML BMSMLBMSML



日刊工業新聞2004年7月8
日

Demonstration of BioPfuga



バイオフーガによるHF/DFT/MM連成計算（Ｈ１６，１１月）
@SC2004

Client controller

BMSML

User@USA, 
Pittsburgh

@東工大

Site-C

QM(DFT)

GSO-X
Service

GT3

GSO-X(DFT)

@CMC豊中

MPI50CPU

Site-B

AMOSS
Service

GT3

AMOSS(HF)

QM(HF)

MPI30CPU

Viewer 
portal

Site-A

MM(MD)

prestoX
Service

GT3

prestoX
(MPI)

MD-Grape2

@蛋白研

BMSML

BMSML

8CPU

8-boards



QM/MM Calculation for Benzen+H2O

QM：Benzen 1
Water 1

Basis MINI4
DFT(BLYP)+RHF Hybrid

MM： TIP4P  224

Time Step 0.25 fsec
Temperature 293K



Canonical molecular Orbital of the QM-part



QM

MM

QM/MM Boundary
Macromolecule

Ｃｈｅｍｉｃａｌ
Ｂｏｎｄ

QM/MM境界に化学結合が存在する場合

QM空間の切断
→不対電子対の発生
→QM（分子軌道）を大きく歪ませてしまい、その結果、
正しいエネルギー及び力が得られない。

Hybrid-QM/MM Simulation の問題点
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QM/MM境界に化学結合が存在するときの代表的な方法

利点
QM領域端の不対電子を飽和させる。
プログラムの実装が簡単

欠点
系に余分な自由度を与える。
そのためLink Atom とMMの相互作用に
任意性が残る。
系のエネルギーが論理的に一意に決定
できない/to t Q M M M Q M M ME E E E= + +

QM

MM

Hydrogen Atom etc…

不対電子対

a) Link Atom Method

b) Effective Core Potential,  
Generalized Hybrid Orbital etc.
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新しいQM/MMアルゴリズムの提案

<概要>

・ 擬QM空間（PQM)をQM/MM境界に仮定し、エネルギー表式を基にQMと
MMを精密に接続する。

<具体的な方法>

・ QM/MM境界にLocalized Orbital (局在化軌道：LO) を用いる。
・ MMに接するLOはSCF計算でFrozenとして取り扱う。
・ QM/MM境界では、MM-HamiltonianとQM-Hamiltonianを一定比率で混合

MM QM

Localized Orbital (LO)

Pseudo-QM region（PQM)
でQMとMMを連結

（米澤，高田，中田，佐久間，中村（2004）日本生物物理学会年会 1P081）
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エネルギー表式

Formulation of the new hybrid-QM/MM Algorism

2

( ) 2 (2 ) (2 )

(2 )

(1 ) 2 (2 )

1(0)
2

Q Q Q Q Q P
Q A B
i ij ij ij ij

i i j A B i jAB
Q QP P

A B
ij ij

i j A B AB

P P P P
P A B
i ij ij

i i j A B

MM MMP P P
MM

A A B
A A BA A B

Z ZE QM PQM H J K J K
R

Z ZJ K
R

Z ZH J K
R

E EE q q q
q q q

α

α

>

>

+ = + − + + −

+ − +

 
+ − + − + 

 
 ∂ ∂

+ + ∆ + ∆ ∆ + ∂ ∂ ∂ 

∑ ∑∑ ∑ ∑∑

∑∑ ∑∑

∑ ∑∑ ∑

∑ ∑∑ L L

：QM-Hamiltonian in PQM

：MM-Hamiltonian in PQM

：QM-Hamiltonian in QM

（米澤，高田，中田，佐久間，中村（2004）日本生物物理学会年会 1P081）

α：重み付けのパラメータ
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MM-PQM-QMの領域分割依存性 （化学結合境界の取り扱い）

Ace        Ala    Ala Nme
CH3-CO-NH-CaH-CO-NH-CaH-CO-NH-CH3

｜ ｜
CH3 CH3

HOMO-Orbital of 
Ace-Ala-Ala-Nme

Ace        Ala    Ala Nme
CH3-CO-N-CaH       CO – NH          CaH-CO-NH-CH3

｜ ｜

CH3 CH3

QMMM

PQM

（米澤，高田，中田，佐久間，中村（2004）日本生物物理学会年会 1P081）
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Ace        Ala1    Ala2 Nme
1 234 5     6      7   8         9    10       15  16     17  18      19    20    25  26    27  28  29  30 31 32 

CH3-CO-NH-CaH-----CO-NH-----CaH-CO-NH-CH3
｜ ｜

CH3 CH3           
11 12 13 14                        21  22 23 24

PQM分割

PQM QMMM

（米澤，高田，中田，佐久間，中村（2004）日本生物物理学会年会 1P081）
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ポスター２１（米澤ら）



ポスター21,

ポスター22



電子状態
Service

RHF

ユーザ

Initializer

Site-B

分子動力学
Service

Site-A

Instance
Description

Dataflow
Description

Controller

Workflow
Engine

Web Application
Server

サービスの初期化
データフローの設定

プログラムの実行命令

BMSML

BMSML

BioPfugaシステムにおけるサービスの実行とデータフロー

可視化
Service

jV3



jV3
(http://www.pdbj.org)





グリッドに基づく異なるレベルのシミュレーションを
統合化する。

1) バイオフーガ上でのQM/MM連成計算のように
同時進行の形での計算サービスを利用する。

2) 別途計算済みのデータや他のデータベースか
ら抽出したデータによるデータベースに対する
検索サービスを利用する。

XMLによる標準データ記述が要求される。

マルチスケール・シミュレーションへのコメント



マルチスケール・シミュレーションのための
グリッド上のWeb serviceとしての計算システム

とデータベース検索システム

Portal/
Client Program

Service
A

Service
C

Service
B

User

GT3 GT3 GT3

Communicate using SOAP

Distributed 
Computing
and DB 
System

Personal user

SOAP

site-A site-B site-C

GRID computing services Database query servies

BioDataGridHybrid QM/MM 
on BioPfuga

Examples



生命理解のためのマルチレベル/マルチスケール・シミュレー
ションには、新たなアルゴリズムの開発とグリッド計算システム
の展開が必要。専用計算ボード/チップの利用も効果的。

異なるﾌﾟﾛｸﾞﾗﾑの間データ転送のための新たな標準的記述法
（ＢＭＳＭＬ）を開発し、実用化。

グリッド計算システムの開発によって、それぞれのサービスが
距離的に分離（大阪，東京，USA）していても、一つのデスク
トップに集合しているかのような統合計算が実現。

HF/DFT/MM連成計算のエンジンとなる３つの大規模計算シス
テム（AMOSS，GSO-X，prestoX）が、わずかなﾌﾟﾛｸﾞﾗﾑの変形
によってコンポーネント化され、Grid serviceﾌﾟﾛｸﾞﾗﾑとすること
ができた。今後の様々なﾌﾟﾛｸﾞﾗﾑの融合化への例題となろう。

まとめ
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