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1.そもそもスーパーコンピュータとは？

同時代のコンピュータから抜きんでた性能を持つコンピュータ

パソコンの１００倍以上

パソコン１００台を集めたものとどう違う？

１００個の計算は１００台集めると1/100の時間で計算可能

しかし、一つの計算にかかる時間は1/100にならない

スーパーコンピュータは1/100となるように設計されたコンピュー

タ
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速く計算するのにコンピュータ側で考えること

一つのプロセッサの速度を上げる

一秒間にできる演算周波数を上げる

同時に計算できる演算（積和演算・平方根など）と演算器数を増やす

プロセッサの数を増やす

電力の制約から限界

次世代スーパーコンピュータでは

•周波数を制限、省電力化

•１つのCPUのLSIに複数のプロセッサを集積（マルチコアと呼ぶ）

残された方法は演算器と
プロセッサを増やす方向

注：この図は説明用で、実際の数を
反映しているものではありません。

CPUを一つのLSIに

地球シミュレータでは 次世代スパコンでは

CPUボード ノードボード

複数のCPUを一つのLSIに
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過去の開発の実例
NEC SX

SX-5
製造プロセス：0.25μm
集積度：1500万Tr
動作周波数：250MHz
ベクトル最大性能：4 GFLOPS

SX-7
製造プロセス：0.15μm
集積度：6000万Tr
動作周波数：552MHz
ベクトル最大性能：8.83 GFLOPS

富士通VPP
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速く計算するのに使う側で考えること

計算を分析

多くの計算を同時にできるように考える

数を増やす

ばらつきをなくす

通信を減らす

全部の計算終了を待つ

互いの計算結果を通信

計算の準備

CPU数で

分担できる
部分

CPU数で

分担しにく
い部分

終了時刻はばらつく

CPU数に比例

して高速化

高速化でき
ない部分
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アムダールの法則

速度向上比

並列化できない部分の比
率をsとすると

並列化できる部分は(1-s)
この部分はｎ個のプロセッ

サで1/nの時間で実行

可能

並列化できない部分はいく
つ使おうと同じ時間か
かる

実行時間はs+(1-s)/n
この逆数が速度向上比
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シミュレーションによる科学研究

定量的な科学研究の対象は

近年ますます複雑になってきた

例：生命

「理論」じゃだめ？

複雑な現象を理解するための一般的な

「理論」の枠組みは少ない

繰り込み群

厳密解

一般的な「理論」の枠組みが適用できない問題がたくさんある

たとえば生物ではほとんど?
物理学でも、現在最先端の問題の多くがそう
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シミュレーションの長所短所

長所
条件の設定が自由自在

現実にまだ存在していないものを扱える
何を測るかも自由自在

実験では見ることのできないものを見ることができる
再現性かなりある
少なくともあと15年ぐらいは、5年で10倍速くなる
世界初の電子計算機ENIAC – 毎秒5000回の計算
過去60年に2000億倍の高速化

＊コストが下がり続ける少ない例

短所：遅い
近似を入れることが多い
系が小さい
時間短い
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スーパーコンピュータの計算速度のトレンド
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身近なシミュレーションの例
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2.自動車空力シミュレーションに見る１０年の進歩

1985 1987

1988

1990

1992

1993

1995

流体の数値解析
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精度における改善

1985 1987

1990 1993

1.E+04

1.E+05

1.E+06

1.E+07

1984 1987 1988 1990 1992

No of Grids
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私自身の経験から

10年間の進歩は予想以上

夢見ることが進歩をもたらす

計算速度の向上に関してはハードの進歩だけでなくソフトウェアの進歩も
大きい

理論的にできるということと現実的にできることのギャップは大きい

単純な形から複雑な形、計算するソフトよりデータを取り扱うソフトの
問題

実際に設計で利用する場合の適用方法の工夫

次の世代の夢の実現に貢献
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「次世代スーパーコンピュータ」プロジェクト

世界最先端・最高性能の次世代スーパーコンピュータの開発・整備及び利用技術の開発・普及世界最先端・最高性能の次世代スーパーコンピュータの開発・整備及び利用技術の開発・普及

総事業費 （平成18年度～24年度）：1154億円
平成20年度予算額：145億円（77億円）
（平成19年度補正予算として42億円を計上）

概要：計算科学技術をさらに発展させるため、

長期的な国家戦略を持って取り組むべき重要技術（国家基幹技術）である

「次世代スーパーコンピュータ」を平成２２年度の稼働（平成２４年の完成）を目指して開発する。

今後とも我が国が科学技術・学術研究、産業、医・薬など広汎な分野で世界をリードし続けるべく､

（１）世界最先端・最高性能の「次世代スーパーコンピュータ (注) 」の開発・整備 (注) １０ペタFLOPS級

（２）次世代スーパーコンピュータを最大限利活用するためのソフトウェアの開発・普及

（３）上記（１）を中核とする世界最高水準のスーパーコンピューティング研究教育拠点（ＣＯＥ）の形成

概要：計算科学技術をさらに発展させるため、

長期的な国家戦略を持って取り組むべき重要技術（国家基幹技術）である

「次世代スーパーコンピュータ」を平成２２年度の稼働（平成２４年の完成）を目指して開発する。

今後とも我が国が科学技術・学術研究、産業、医・薬など広汎な分野で世界をリードし続けるべく､

（１）世界最先端・最高性能の「次世代スーパーコンピュータ (注) 」の開発・整備 (注) １０ペタFLOPS級

（２）次世代スーパーコンピュータを最大限利活用するためのソフトウェアの開発・普及

（３）上記（１）を中核とする世界最高水準のスーパーコンピューティング研究教育拠点（ＣＯＥ）の形成

次世代スーパーコンピュータにより可能となる応用分野の例

新材料開発 画期的な新薬開発 より安全な自動車の開発

ナノテクノロジー ライフサイエンス ものづくり

高精度かつ迅速
なシミュレー
ションで、革新
性の高い国際競
争力のある技術
を実現

高
精
度
シ
ミ
ュ
レ
ー
シ
ョ
ン

カーボンナノチュー
ブ

分子科学研究所提供 日産自動車（株）
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本部長 野依 良治 理事長

副本部長 倉持 隆雄 理事 他本部員

開発グループ
開発グループグループディレクター 姫野龍太郎

計算機システムを開発

企画調整グループ
企画調整グループ グループディレクター 中津健之

企画調整チーム

プロジェクトの推進に
係わる企画調整

開発戦略委員会

アプリケーショ
ン検討部会

河辺峻 高田俊和 三浦謙一 プロジェクトリーダーを補佐

特任顧問 柴田勉ア
ド
バ
イ
ザ
リ
ー
ボ
ー
ド

理化学研究所 次世代スーパーコンピュータ開発実施本部

・筑波大学

・JAMSTEC
協力協定

客員研究員

総括チーム

システム開発チーム

アプリケーション開発チーム

システムのハードウェア及び
システムソフトウェアの開発

総合的なシステム開発を行う
ための全体のとりまとめ、調
整

アプリケーション環境の構築、
アプリケーション開発の支援

ｽｰﾊﾟｰｺﾝﾋﾟｭｰﾃｨﾝｸﾞ

技術産業応用協議
会

（本部の運営に係る業務を統括）

開発に関する基本
的な事項を審議

文部科学省 スーパーコンピュータ整備推進本部

プロジェクトリーダー：渡辺 貞
（次世代スーパーコンピュータ開発に係る業務全般を統括）

アプリケーション開発者及び
ユーザーの立場からの検討

ナノ統合ｼﾐｭﾚｰｼｮﾝ

分子科学研究所

生命体統合ｼﾐｭﾚｰｼｮﾝ

理化学研究所

グランドチャレンジ
アプリケーション

・九州大学 ・筑波大学
・東京大学 ・JAXA
・JAEA

・プロジェクトの総合調整
・予算措置及び法律に関する事項

開発体制

富士通

ＮＥＣ

日立製作所

スカラー部

ベクトル部

（検討中）

シ
ス
テ
ム
開
発制御部

・個別会議
・開発調整会議
・４者会議
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全体スケジュール
平成20年度

（2008）
平成21年度

（2009）
平成22年度

（2010）
平成23年度

（2011）

計算機棟

研究棟

平成19年度
（2007）

平成18年度
（2006）

平成24年度
（2012）

共有ファイル

演算部
（スカラ部、ベクトル部）

制御フロントエンド
(トータルシステム

ソフトウェア）

次世代ナノ統合
シミュレーション

次世代生命体統合
シミュレーション

稼動▲ 完成▲

実証実証開発・製作・評価開発・製作・評価

性能チューニング・高度化性能チューニング・高度化

実証実証

製造・据付調整製造・据付調整

製造・据付調整製造・据付調整

建設建設設 計設 計

建設建設設計設計

運用運用準備活動準備活動方針・体制の検討方針・体制の検討

試作・評価詳細設計詳細設計概念設計

詳細設計詳細設計基本
設計

基本
設計

開発・製作・評価開発・製作・評価

製作・評価

シ
ス
テ
ム

ア
プ
リ
ケ
ー
シ
ョ
ン
）

(

グ
ラ
ン
ド
チ
ャ
レ
ン
ジ

ソ
フ
ト
ウ
ェ
ア

施
設

運
用

詳細設計詳細設計基本
設計

基本
設計



19

RIKEN Next-Generation Supercomputer R&D Center

【世界最速を達成する最先端システム】

Linpack性能10ペタFLOPSの達成のみならず、アプリケーションの実行においても世
界最高性能

先端技術（45nm半導体ﾌﾟﾛｾｽ,光ｲﾝﾀｰｺﾈｸﾄなど）により画期的な省電力、省スペース
を実現

理研とメーカー３社が共同で開発

【科学技術・産業の競争力を発展させる将来型システム】

高機能スカラ部と革新的ベクトル部から構成される複合汎用システム

複雑系問題、多階層問題などシミュレーションの革新を先導する計算環境を提供

次々世代以降の開発と利用を見据え、我が国の国際競争力を牽引

【我が国の科学技術基盤となる複合汎用システム】

様々なアプリケーションを効率よく実行する複合汎用システム
（⇒より多くのユーザーが利用可能）

全国の産学の研究者等の共用施設

アプリケーション資産を最大限活用

大学等のスパコンセンターへの展開性大

次世代スーパーコンピュータシステムの概要

ローカル
ファイル

ローカル
ファイル

スカラ部 ベクトル部

共有ファイル

制御フロントエンド
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スパコン開発を牽引した利用分野の変遷

性能

種
類

ギガＦLOPSクラス ペタFLOPS超クラステラFLOPSクラス

1995 2000 20102005199019851980

単一ＣＰＵベクトル 共有メモリ型並列ベクトル

共有・分散メモリ型並列ベクトル

スカラー

分散メモリ型並列ベクトル

構造解析

流体解析

気象気候

S-810/20
（単一CPUベクトル）

数値風洞
（分散メモリ型並列ベクトル）

地球シミュレータ
（共有・分散メモリ型
並列ベクトル）

RSCC
（複合型の
先駆的タイプ）

ナノテク・
分子材料

バイオ

複合型

金融工学

ナノ・ライフ

専用計算機

ＭＤＭ
（理研の
専用計算機）

GRAPE
（東大の
専用計算機）

2015

ベクトル

スカラー

ベクトル

専用計算機

複合型複合型

（年）

スパコンは、性能向上とともに、その利用分野を拡大してきた。

特に、スパコン開発を牽引してきた分野としては、

・１９８０年代前半は、構造解析

・１９８０年代後半は、流体解析や気象気候解析

・１９９０年代前半は、材料

・１９９０年代後半は、ゲノム関連

・２０００年代は、地球環境

・現在は、MD計算（ナノ・ライフ）

CP-PACS（スカラー）

●

●

●
■

▲

▲

▲ BlueGene/L
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3.微視的に見たタンパク質のシミュレーション

～分子動力学シミュレーション～

化学結合力

+
-

静電気力

分子間力

力の計算

ニュートンの法則で

原子の運動を計算

求めたい値を計算

理研GSC泰地GDより
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タンパク質の分子シミュレーションは
何の役に立つか？

例えば、

薬とタンパク質のくっつきやすさを予想する

タンパク質の動作のしくみを調べる

たんぱく質

くすり

たんぱく質工場 リボソーム

理研GSC泰地GDより
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計算量
タンパク質の原子の動く時間

～100兆分の1秒

1000兆分の1秒きざみで、動きを計算

1秒に1きざみ計算できるとしても、

1日に10億分の1秒分しか計算できない！

生体内の反応はミリ秒～秒

とても速い計算機が必要

高田彰二（京都大学）高田彰二（京都大学）

GSCGSC泰地泰地GG

タンパク質のタンパク質の

フォールディングフォールディング

FibronectinFibronectin type II type II 
domaindomain
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分子モーター

出展：バイオニクス2006年8月号

生命を運ぶ分子モーター
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ミオシンミオシンVVのアクチンフィのアクチンフィ
ラメント上のラメント上の22足歩行：線足歩行：線

形モーター形モーター

高田彰二（京都大学）高田彰二（京都大学）

分子シミュレーションの現状分子シミュレーションの現状

F1F1--ATPaseATPase：回転モーター：回転モーター

超分子複合体の動態超分子複合体の動態

脂質脂質22重膜と核酸のモデル化重膜と核酸のモデル化

分子レベルから細胞の分子レベルから細胞の
高次生命現象への接続高次生命現象への接続

分子モータ

実験的観察

出展：バイオニクス2006年8月号

生命を運ぶ分子モーター
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分子モーターは鞭毛・筋肉だけではない

出展：バイオニクス2006年8月号

生命を運ぶ分子モーター
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現在の分子生物学的シミュレーション

量子化学計算

原子数：数千～万

原子数の並列では、並列数が不足、計算アルゴリズムから工夫
が必要

分子動力学

原子数：数十万まで可能

動的変化の時間：マイクロ秒。

原子数で並列化、並列数は十分、計算容量だけが問題

粗視化モデル

原子数：分子モーターの例で50万

一回転の時間：0.1秒
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実験データ解析から計算機シミュレーションへ

1) 生体分子の構造と機能
蛋白質

DNA複製系・転写系・翻訳系
DNA修復系

アミノ酸・糖質・脂質代謝系
ヌクレオチド代謝系
エネルギー代謝系
輸送系・細胞膜系
シャペロン
その他

核酸・アミノ酸・糖・脂質
補酵素・金属イオン
その他

2) 各生体分子の存在場所・濃度，さ
らに，それらの 時間依存性

3) 細胞の全生命現象のシミュレー
ション

Molecular simulation

Gene A

Gene B Gene C

Gene D

Gene A

Gene B Gene C

Gene D

Metabolic pathway map

Simulation analysis

Structural data

Gene network prediction

Microarray data

高度好熱菌
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超音波シミュレータ

病態のシミュレーション

全身ボクセルデータ

肺シミュレータ

低侵襲治療のシミュレーション低侵襲治療のシミュレーション

循環系シミュレータ

全身ボクセルデータ・全身力学モデル

心臓シミュレータ
手術支援
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ライフサイエンスとコンピュータ

理解理解

再現再現

制御制御

ライフサイエンス上の課題

•生命

•進化

•発生と分化

•知性（脳の高次機能）

•などなど

手術

コンピュータ・シ
ミュレーション

社会社会

大量の
データ処理

N

N
O

N

N

N

O
N

N

薬

Gene A

Gene B Gene C

Gene D

Gene A

Gene B Gene C

Gene D

Metabolic pathway map

Simulation analysis

Gene network predictio
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生命のシミュレーションのスケールの広がりと計算方法

全身
循環器

タンパク
DNA

細胞 器官組織

Micro MacroMeso

ミクロからのアプローチ

MD・第一原理・量子化学

シミュレーション

マクロからのアプローチ

連続体シミュレーション

10010-110-3~-210-510-8

大きさ

空間スケール

1cm

バイオインフォマティクスから
のアプローチ

*DNAのATGC情報
は大きさ0

10m

1000km

100km

方法論が未知
の領域

10nm 10μ 10cm 1m

100m
この間が広いことが分かる
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ライフサイエンスにおけるグランドチャレンジ

●生命科学に仮説－検証型の新たな研究手法を提供
●生命プログラムの理解・再現・予測を実現
●創薬・ヘルスサイエンスへの貢献、新規医療技術の実用化

ペタスケールのシミュレーション技術によって、ライフサイエンス
の諸課題解決にブレークスルーをもたらす新たな手段を提供し、
計算科学により生命現象を統合的に理解・予測・解明する。

実験に基づく実証的・疫学的アプローチだけ
では、部分的・個別な解明するにとどまり、生
命のトータルな理解が課題。

ライフサイエンスのシミュレーション
に必要な計算量が不足

生命現象のトータルな理解に迫る
新しいアプローチの必要性

複雑な生命現象をシミュレーションで再現す
るためには、現状の計算量をはるかに凌ぐコ
ンピュータが必要

ライフサイエンスの研究手法 技術的制約

目指す方向

最終目標

背景

次世代生命体統合シミュレーション

次世代スパコンを用いてライフサイエンスに
おける新しい研究分野の開拓に挑戦

（グランドチャレンジ）

４
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遺伝子遺伝子

循環器系循環器系生命体生命体器官器官

組織組織細胞細胞

タンパク質タンパク質

ゲノムゲノムゲノム

分子構造解析分子構造解析分子構造解析

組織構造組織構造組織構造
マルチ・

フィジックス

マルチ・マルチ・
フィジックスフィジックス

システム
バイオロジー

システムシステム
バイオロジーバイオロジー

全身全身全身

DDSDDSDDS

大量の実験データ大量の実験データ大量の実験データ

HIFUHIFUHIFU

マイクロ・マシンマイクロ・マシンマイクロ・マシン

カテーテル・
内視鏡手術

カテーテル・カテーテル・
内視鏡手術内視鏡手術

Micro

Meso
Macro

生命体統合シミュレーションの狙い生命体統合シミュレーションの狙い

種々のシミュレーションを駆使、種々のシミュレーションを駆使、
スケールを超え、生命を統合的に理解スケールを超え、生命を統合的に理解

http://ridge.icu.ac.jp

http://info.med.
vale.edu/

呼吸器系呼吸器系
筋骨格系筋骨格系

*DNAのATGC情報は大きさ0

個別のシミュレーションを行うだけでは個別のシミュレーションを行うだけでは
全体像に迫ることができない全体像に迫ることができない

ミクロからマクロまでが互いに深く関連ミクロからマクロまでが互いに深く関連

脳神経系脳神経系
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解析的アプローチ

分子ス
ケール

細胞スケール

全身臓器
スケール

基礎原理
（方程式）

大規模
データ

HPC技術を駆使したペタス

ケール・シミュレーション

ライフサイ
エンスの新
たな研究手
段の提供

○生命現象の統合的
な理解（＝生命プロ
グラムの再現）

○医薬品・医療機器、
診断・治療方法の
開発 （＝創薬や新
規医療技術への実
用化）

データ解
析融合

実験データから解析
へのアプローチ

次世代生命体統合シミュレーション

研究開発の概要と達成目標

３
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細胞膜上の生体高分子
エネルギー代謝系の電子移動

研究開発項目の互いの関連

基盤ソフトウェア開発
高度化

細胞スケール
研究開発

生命プログラムの再現・理解・予測

データ解析融合
研究開発

臓器全身スケール
研究開発

代謝経路
の推定

ターゲット
分子の推定

医療応用、産業応用に向けた
アプリケーションの開発

生体分子 タンパク質 細胞 組織 器官 人体

産学連携

薬剤設計に関
わる計算科学
手法の提供

分子スケール
研究開発

生命システムに対する予測と発見の
基盤情報技術の構築

次世代スーパーコンピュータの利活用
に向けたアプリケーションの整備

人体シミュレーターによるヘルスサイエンスへの貢献

創薬ターゲット
探索および個人
差を考慮した医
療のための基盤
情報技術の創出

データ同化による
モデルの精緻化

代謝・循環システムの動的
理解と疾患制御

創薬・薬剤
副作用の予測

診断技術・
治療技術の確立

成人病の病態
制御方法の開発
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分子スケールに関する研究分子スケールに関する研究

目的目的
生命活動の分子基盤であるタンパク質などの生体高分生命活動の分子基盤であるタンパク質などの生体高分
子が生体内で担っている機能をシミュレーションによっ子が生体内で担っている機能をシミュレーションによっ
て捉えることにより分子生物学・細胞生物学の課題を解て捉えることにより分子生物学・細胞生物学の課題を解
明し、さらには新たな薬剤開発につなげることを目的と明し、さらには新たな薬剤開発につなげることを目的と
するする

観点観点 生物機能をどうシミュレーションで捉えるか生物機能をどうシミュレーションで捉えるか??

タンパク質における生物機能の応答的描像タンパク質における生物機能の応答的描像

「「基質結合基質結合、環境因子の変化などの外部からの、環境因子の変化などの外部からの摂動摂動にに
対する対する応答応答として開始される一連のとして開始される一連の構造変化構造変化とそれにとそれに
伴う伴う化学反応化学反応」」

手段手段 分子スケール研究は以下の分子スケール研究は以下の33つのスケールの計算を総合して行うつのスケールの計算を総合して行う

量子化学計算量子化学計算 分子動力学計算分子動力学計算 粗視化モデル計算粗視化モデル計算

11粒子粒子 = = 11アミノ酸などのアミノ酸などの粗視化粗視化
データベースから得た経験的ポテンシャルデータベースから得た経験的ポテンシャル

より小さより小さくく
より短時間より短時間
より厳密より厳密

より大きくより大きく
より長時間より長時間
より近似的より近似的

第一原理計算第一原理計算 分子力場計算分子力場計算

例：例：アデニル酸キナーゼのリン酸転移反応アデニル酸キナーゼのリン酸転移反応

ATPATP

AMPAMP

((11))結合結合

((22))構造変化構造変化

((33))化学反応化学反応

ADPADP xx 22

応答的描像応答的描像
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Live Cell Model
癌化細胞：理化学研究所
生きている細胞の統合表現

・細胞生物学の統合理解の
ための情報基盤ツール

・生命現象の数理モデル
・オルガネラシミュレーション
・細胞シミュレーション

ゴルジ体 ミトコンドリア
膜孔

数値細胞モデル

拡散係数物質の移動速度 オルガネラ速度ベクトル 代謝経路

アクチン

オルガネラ、細胞の
構造情報の取得

構造モデルの構築

生物学研究者からの
物質の移動、輸送、
化学合成の数値化

細胞に関する既知の
科学情報の数値化
及び網羅的定量
データの収集と
統一形式による記述

細胞情報の収集

細胞の統一表現空間：Live Cell Model
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(1) 治療時の姿勢における体内の臓器位置に関する情報の獲得

(2)低侵襲治療のための体内における超音波伝播のシミュレーション

(3)心臓から毛細血管まで血液循環器系の総合シミュレーション

Heat deposition
capillary

tumorUltrasound
microbubbles
　

Heat deposition
capillary

tumorUltrasound
microbubbles
　

臓器全身スケールシミュレーション臓器全身スケールシミュレーション

・これまでの成果： MRI, CTのデータを基にしたボクセル法によ

る全身データの構築

・今後の予定： 患者の姿勢の変化による臓器位置の変化を力学

的に解析し，その位置を予測するツールの開発

・これまでの成果： 異なる媒質中を伝播する超音波のシミュレーショ
ン，HIFU焦点領域におけるマイクロバブルの挙動解析(シミュレー
ション&検証実験)

・今後の予定： リアルタイム検診・治療を目指した超音波シミュレー タの
開発

・これまでの成果： 心臓・脳血管・毛細血管等各部位におけるシミュ

レータの開発と種々の疾患の原因解明

・今後の予定： 原因解明および治療支援のための各シミュレータの高

精度化および統合による高度化
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全身 筋骨格系 骨＋内臓 血管等

上段：神経系

下段：泌尿器系

上段：呼吸器系

下段：消化器系

３３--D D 人体ボクセルデータの構築人体ボクセルデータの構築

MRI

CT

※CT撮影条件

分解能：全身1mm voxel

データサイズ：490×265×1687voxel

※MRI撮影条件
分解能 T1,T2撮影条件：
(x,y,z) = (1mm×1mm×2mm)
データサイズ：490×265×870voxel

MRA撮影条件：
分解能(x,y,z) = (1mm×1mm×3mm)
データサイズ：490×265×578voxel

断層画像

断層画像から3次元ボクセルデータへ
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人体モデル

CT+MRA生データ

CT+MRA重ね合わせ

セグメント化後の人体モデル
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転倒時の傷害予測/手術シミュレーション

現在は部分的なシミュレーション

次世代スーパーコンピュータでは

高解像度・全体

頸動脈狭窄の血管内
治療シミュレーション
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(4) データ解析融合の概観

超高次元大規模へテロデータ解析技術と生体生命シ
ミュレーションの融合

実験データの飛躍的増大
・超高次元化：遺伝子からエクソンレベルへ
・極めてヘテロ：配列，構造，ダイナミクス，・・・
・不観測性：情報の欠損・欠如

期待される成果
・ペタスケールデータ解析による個人差を考

慮した投薬量・最適投与プロセスなどの開発
・10

４
スケール遺伝子ネットワーク推定による

創薬ターゲット・毒性関与パスウェイ探索法
の開発

機能のモデル化
技術

ペタスケール
データ解析技術

・データ同化技術による，シミュレーションモ
デルと現実データとの乖離を埋める技術

・大規模モデルリングの自動化技術
・データ解析技術とシミュレーション科学の
融合を可能にする情報基盤技術を創出

デ
ー
タ
駆
動
型
大
規
模
シ
ミ
ュ

レ
ー
シ
ョ
ン
技
術
の
創
出

PPARα1049 genes

創薬ターゲット遺伝子の
イン・シリコ探索

遺伝子ネットワークの推定

ペタスケールコンピューティング
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グランドチャレ
ンジ達成目標

「生命体基盤ソフトウェア開発・高度化チーム」「生命体基盤ソフトウェア開発・高度化チーム」
（平成１９年１１月発足）（平成１９年１１月発足）

分 子 細 胞 臓器全身
データ

解析融合

各機関（各
チーム）の
ソフト開発

基盤ソフト開
発・高度化支
援

ＧＵＩ／ワークフロー等
直感的な操作等を実現し幅広
いユーザーの利用を可能に

共通基盤ライブラリー＋コアソフトウェア

高性能化支援

次世代スパコン用シミュレーションソフトウェア群

商用ソフトウェアへの改良

学術利用・産業利用

ソフトウェア
ハウス

自ら改良

その他

実証利用
支援

実現象
に応用
して
フィード
バック



5.応用が待たれている世界
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ペタフロップス超級SuperComputingが待たれている世界

宇宙の誕生

銀河の形成

結合能解析（創薬）

生体分子ネットワーク

血流解析

デジタルエンジニアリング

Electron, NucleusFeature scale Reactor scale Atom, Molecule

ナノマシン設計

気候変動予測

地震動予測

マントル対流

溶岩流シミュレーション

噴火予測

人間系全体解析

都市環境設計/地域防災

核融合

分子構造

タンパク質

地球の誕生

発病メカニズム解析

マルチスケール・マルチフィジックスな系全体の統合シミュレーション
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In silico スクリーニングによるヒット化合物の探索

標的タンパク質： SARSウイルス タンパク質分解酵素（ウイルスの増殖に関与）

酵素活性部位

多種多様な化合物から
薬の「種」を見つける

N

Cl

N

O

NN

N

O

N

N
O

N

N

N

O
N

N

S

S
N

OO

N

N

？？

未機能 機能

酵素活性の阻害

ウイルス増殖の抑制

コンピューター上で
実際の相互作用の様子を
シミュレーションする

スクリーニング結果を
解析しヒット化合物を

選択する

実
験
に
よ
る
リ
ー
ド
化
合
物
の
探
索
へ

多種多様なもの
約100万種類

より薬らしいもの
約63万種類

高速スクリーニング
1万種類

詳細スクリーニング
1,000種類

ヒット化合物
約130種類

！！
RIKEN00046

5.2創薬への応用

現在はスクリーニン現在はスクリーニン
グの精度が悪いグの精度が悪い

高精度化高精度化
が必要が必要
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5.4気象予報、気候変動予測
現在の雲解像モデル解析

地球シミュレータの利用によって、雲解像モデル解析精度が向上地球シミュレータの利用によって、雲解像モデル解析精度が向上

将来の雲解像モデル解析

１０ペタＦＬＯＰＳベクトル機では

１ｋｍメッシュ全球 ２４時間分予測 ２時間計算

１ｋｍメッシュアジア域 ２４時間分予測 １分計算

１０ペタＦＬＯＰＳベクトル機では

１ｋｍメッシュ全球 ２４時間分予測 ２時間計算

１ｋｍメッシュアジア域 ２４時間分予測 １分計算

地球シミュレータによる雲解像モデル解析現時点での雲解像モデル解析
ベクトル：約１０テラFLOPSで２４時間分予測、１２時間計算ベクトル：約１テラFLOPSで２４時間分予測、２時間計算

実画像(ひまわり５号)５ｋｍメッシュアジア域 １ｋｍメッシュアジア域

15提供：気象研究所
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5.5自動車産業でのシミュレーション

部品単位 全体 一現象 複合

金型・プレス機も含めたシミュレーション
全ての部品を入
れてモデル化

前面衝突用

後面衝突用
側面衝突用

モデルの統合
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立地地点の概要

兵庫県神戸市中央区港島南町７丁目

（ポートアイランド第２期内）

ポートアイランド南駅より徒歩約１分

（JR新神戸駅から２５分）

所在地
40,000㎡(拡張用地

含む）

(準工業地域)

所有者 神戸市
広
さ

候補地

ポートアイランド第２期
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ＣＯＥ構想

ＣＯＥ：Cluster of Excellence
ライフ・ナノを中心として基礎物
理・数理科学・工学までを視野
に入れた生命体の科学を探究
する計算機科学と計算科学を
融合したセンター

教育も

理化学研究所

「次世代スーパーコン
ピューティング研究セン
ター」（仮称）

次世代スｰパｰコンュｰタ

「先端計算科学技術センター（仮称）」＝ＣＯＥ

登録機関

大学

企業

研
究
機
関

大学

企業

研究機関等

利用、共同研究、

技術移転 等

研究開発、施設の整

備・管理運営 等

（利用者選定、利用支援 等）
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役割

日本・アジアにおける計算機科学・計算科学のハブ

センターはHPCを利用する種々の学術応用分野のハブ

次世代スパコンの運用

登録機関とともに利用者支援・普及活動

次次世代の研究開発

応用分野の研究開発

大学とともに教育

COEセ

ンター

ナノ

航空
宇宙

核融合

生命
科学

地球
科学

工学

物理

天文

気象
気候

先端計算科
学技術セン
ター（仮称）

産業
利用
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私の夢

生命科学にスーパーコンピュータを持ち込むことで、
生命科学の方法論に変革を起こす

生命現象の統合的理解

生命現象を予測可能で制御可能なものへ

次なる世代に夢を、夢見ることの大切さを伝えたい
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レポート

提出期限：2/8（金曜日）17:00
提出先：機械系専攻事務室

以下の１，２どちらかを選んでレポートとして提出

1. ４名の講師のそれぞれについて感想を書け

2. ４名の講師のいずれかの講義内容の内、興味を持った項目を挙げ、
自分で更に調べ、調べた内容と自分の考えをまとめる

分量：目安A4のレポート用紙１枚程度


