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SX-4上のGaussian94の計算時間について (II)
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昨年度 [1]にひきつづき、非経験的分子軌道計算パッケージ Gaussian94[2]がSX-4の上

でどの程度の速度で計算をするかを調べた。今回は、密度汎関数法や半経験的方法も検討

対象とした。

計算はすべてジョプクラス p4のバッチで行なった。なお、 Gaussian94は内部で別のプ

ログラムを起動するため、プログラム特性情報を得るためには、バッチスクリプト中で

F_PRINFDIFF=NO 

export F_PRINFDIFF 

F_PROGINF=DETAIL 

export F_PROGINF 

(/bin/shの場合）のように、 F_PRINFDIFF=NOを指定する必要がある。計算した系は、

シリコンクラスター (SixHい、アルコール（メタノール、エタノール、プロパノール）の

構造最適化である。オプションは「FOptSCF=Direct」で、すべての原子を動かせるよ

うにし、電荷は合計0の中性クラスターとした。

表 1に計算したクラスターと使用した基底関数及びその時の計算時間を示す。なお、

「exceededcpu limit」は 8時間を超えたため打ち切られたことを示す。表中の PM3は半

経験的計算、 B3LYPおよびBLYPは密度汎関数法による計算を表している。この系にお

いては密度汎関数法による高速化は見られない。次に、計算時間を予測するための検討を

行った。一般に分子軌道計算プログラムでは計算時間は Nmに比例する。今回の計算にお

ける、各クラスター／基底関数で使用された Gauss関数の数と計算時間の関係を図 1に示

す。図に示されるように、おおよそ N1.9に比例することが分かる。 Nの小さなところを

拡大したものが図2である。この程度の大きさでは計算時間はおおよそ Nx 1.2の直線的

に増加する傾向が見られた。なお、これらの傾向より exceededcpu limitとなった系の計

算時間を推定すると、約40時間となる。ところで、 SX-4上の MOPAC93[3]を使用して

PM3で計算を行ったところ、 2.28秒とこちらの方が計算時間は短かかった。

ところで、このような傾向がどの程度一般性を持つか、 Gaussian94のテストデータの

うち HF、MP2、B3YLP,BLYPの計算にについてあてはめてみた。なお、これらの計算

は、先の全ての原子を動けるようにするなどの大規模のものではない。結果を図3に示す。

図中には Nx 1.2の直線も示した。非常に大まかではあるが、おおよそ Nx 1.2で計算時

間が増大する傾向が見られることが分かる。
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表1:構造最適化計算にかかった時間

クラスター計算方法 計算時間

SむH6

SisH1s 

C2HsOH 

C3H10H 

／基底関数 （（日：）時：分：秒）

HF/ST0-3G 

B3LYP /3-21G 

MP2/6-3l+G* 

B3LYP /6-31+G* 

BLYP/3-21G 

MP2/6-31+G* 

B3LYP /6-31+G* 

MP2/6-31G** 

MP2/6-31G** 

PM3 

HF/ST0-3G 

B3LYP /6-31+G* 

0:00:41.5 

0:05:25.6 

0:06:17.5 

0:06:29.7 

0:18:09.8 

1:15:19:05.6 

exceeded cpu limit 

0:05:32.6 

0:07:34.6 

0:00:18.6 

0:02:42.8 

0:27:23.0 

このように、非常のおおざっぱではあるが、小さな系ではほぼ rvN X 1.2、大きな系か

つ大規模計算ではほぼ,....,N1.9程度の計算時間を見込まないといけないことが示された。
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図 1:クラスター計算に使用された Gauss関数の数と計算時間の関係。実線は N1.9o 
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図 2:クラスター計算に使用された Gauss関数の数と計算時間の関係。 O付近を拡大した

もの。実線は Nx 1.2。
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図 3:G94のtestデータのうち HF、MP2、B3LYP、BYLPの系の Gauss関数の数と計

算時間の関係
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