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従来技術

スカラー計算機スカラー計算機

専用計算機専用計算機
ベクトル計算機ベクトル計算機

• スーパーコンピュータは大別して３種類
– ベクトル計算機：地球シミュレータ、NEC SX8等

– スカラー計算機：富士通HPC2500、日立SR1100等

– 専用計算機：分子動力学専用機(MDGRAPE)等

• それぞれに特質があり、計算により向き不向き

• 従来は一種類のスーパーコンピュータだけを備え
て全ての用途にサービス



2004年導入したＲＳＣＣ

入出力機器

【スカラ部】
12.4テラフロップス

【システム構成】
スカラ＋ベクトル＋専用機
の複合システム

【システム間接続】
1ギガビット毎秒のネット

ワークを使いグリッド接続

【ベクトル部】
0.28テラフロップス

【専用部】
1.7テラフロップス

【チャレンジ】
•世界初のスカラ+ベクトル+専用機複合システム

–一つの計算機に異なる機種のコンパイラ
–機種で異なるバイナリーファイルを統一

•日本で初めてグリッド技術を全面的に採用した計算機センター
–利用者に利用計算機を意識させない

•世界最大規模、日本で最速のPCクラスタ
–Top500リスト（2004年6月）第7位
–高性能で低コスト

産業技術大賞
文部科学大臣賞・受賞

２００５年４月

平成１８年１月開発実施本部設置
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

本部長 野依 良治 理事長

副本部長 坂田 東一 理事
本部員 大熊 健司 理事

土肥 義治 理事

武田 健二 理事

大河内 真 理事

開発戦略委員会

開発グループ グループディレクター 姫野 龍太郎

特任顧問 柴田 勉

総括チーム

ハードウェア開発チーム

システムソフトウェア開発チーム

アプリケーションソフトウェア開発チーム

企画調整グループ グループディレクター 田口 康

アプリケーション検討部会

（現在、開発グループ、企画グループあわせて約１５名体制。４月以降増員予定）
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Project follow-up★
(Performance,Function etc.)
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(Oparation,Outcome etc.）

Event &
Evaluation

R&D
★CSTP  follow-up

★CSTP follow-up

★CSTP follow-up

★Operation Start

CSTP: Council for Science & Technology Policy (CSTP) 
is one of the four councils of important policies of Cabinet 
Office. 

日米のスパコン競争

• 例えば、2010年
10PetaFLOPS：

地球シミュレータ
の250倍

• 従来の延長上で
は、電力150MW、

スペース
75,000m2 ASCI Red

ASCI Blue
Mountain

ASCI
Blue Pacific ASCI White

ASCI Q

ASC
Red Storm

ASC
Purple

BlueGene/P

BlueGene/L

100
テラ

1テラ

10テラ

地球シミュレータ(日本)

ピーク性能
（FLOPS）

[年]

1ペタ

開発完了

開発中

計画中

米国：ASCI*計画
主用途：核兵器の開発・管理

米国：ASC*計画
主用途：核兵器の開発・管理

利用分野限定（バイオ等)

*ASCI: Accelerated Strategic Computing Initiative

特定分野向けの専用
計算機であり、他のシ
ステムとは区別すべき

・国防総省(DOD)のプロジェクト
・2010年に1ペタFLOPS超
実現を目指す
・ベクトル、スカラ－と専用計算
機の複合(新しい設計思想の
実装)が課題

HPCS
（High Productivity

Computing System）

'96 '98 '00 '02 '04 '06 '08 '10

BlueGene/Q

10
ペタ

*ASC: Advanced Simulation

and Computing

100ペタ

次世代スパコン
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●

RSCC(日本)

MD-GRAPE3(日本)

MD-GRAPE4(日本)



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

性能向上は何に使う？

• 例えば流体の計算
– 各方向２倍のメッシュ ８倍の計算点 時間方向

も倍の計算量がいるので、１６倍の計算量n4

– １００倍の性能向上 各方向３.16倍の密度向上

• 普通の研究では

– 普通の大きさの計算でパラメータをいくつも変え
て計算、変化を調べる

– たった一つの計算だけができれば良いのではな
い



世界最速は必要か？

• 世界最速を１０年に１回とるより、数年ごとに
性能向上を図る、あるいはより広い使われ方
をする方が得策

– 研究者の育成

– 利用技術の向上

– 産業界への普及

• ただし、世界でここだけしかできない計算を可
能にすることは価値あり

性能向上は何に使うか？

• ある分野に特化した世界最速の計算機：新しい研究
ツール
– 世界でここだけしかできない計算
– まだ、誰も手がけていない計算
– これまで不可能だと思われてきた計算

• 従来規模の計算は、従来の大学計算機センター、
研究所の計算機を利用

• 教育センターを併設
• 産業利用は促進



従来の計算機では不十分な計算

• バイオ・ナノの第一原理計算、量子化学計算

• うまくいけば

– 新薬の開発、新材料・触媒の開発

– 生命現象そのもののコンピュータシミュレーション

10PetaFLOPSで可能になること

• タンパク質の機能解析
– 100万原子でも１日に20ナノ秒計算可能 (Direct)

• フォールディング
– N=104

– 合計シミュレーション時間 ~1ミリ秒/12週間

– 比較的速くフォールドするタンパク質であれば、
その過程を調べられる

• 高精度in Silicoスクリーニング
– 5000 サンプル/日



何を想定しているか(1)
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

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
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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

何を想定しているか(2)

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



・病気の原因から発症までのメカニズムの解明 ・健康な生活の実現
・新たな治療法や創薬の開発 ・経済活性化の実現

ゲノムネットワーク研究と機能性RNA研究における計算量とソフトの問題

[超大規模なデータ量と解析計算量]
例）相互作用や制御関係の組み合わせ： -10の16乗(10ぺタ）の組み合わせ
例）1塩基Tiling Array： -5.6TB/サンプル 10万サンプルで560ぺタB
例）発現調整領域解析のクラスタリング計算：

-15万個の計算に256GBメモリの計算機で1週間
例) 機能性RNAの高次構造モチーフ検索：

-1モチーフ検索に10日間（現在379モチーフ)
[並列化アルゴリズム開発の必要性]

例）前記解析のクラスタリング計算： -現在1週間の計算時間を数時間に

・ゲノム解析 ・完全長cDNAの網羅的収集とアノテーション ・トランスクリプトーム解析

[ゲノム機能情報の解析]
・ヒトゲノムの発現調整領域に関する情報

の網羅的収集と解析
・生体分子（タンパク質など）間相互作用に

関する情報の網羅的収集と解析
・全ゲノムTiling Arrayによる1塩基精度の

発現解析
・全ゲノムTiling Arrayによるクロマティン

構造の解析
[個別生命機能解析]
・疾患解析

（がん、動脈硬化、高血圧、糖尿病など）
・生命現象解析（発生、分化など）
・薬の標的分子などの解析 等々

・$1000ゲノム解析技術の商用化
・全ゲノムTiling Arrayによる個人

個人のゲノム全長配列解析、
及び全SNP解析

現状の成果

ゲノムネットワーク研究における課題 数年後のトピックス

計算量とソフトの問題の例

期待される成果

・RNAの生体高分子の構造と機能の解析
・体系的な分子計算の理論モデルによる

解析
-分子動力学シミュレーション
-高次構造モチーフ検索

機能性RNA研究の課題

GSC林崎PD何を想定しているか何を想定しているか(3)(3)

何を想定してるか何を想定してるか(4)(4)

全身
循環器タンパク・DNA 細胞

器官
組織

薬剤開発
テーラーメード医療

DDS
再生医療 HIFU

タンパク構造解析
薬剤反応性解析

結石破砕
外科手術
カテーテル

マイクロマシン

血管系モデリング
骨格モデル

Micro MacroMeso

治療技術

流体・熱・構造
化学反応の連成

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

101-11-3~-21-5~-41-8~-6
大きさ

分子ネットワーク
解析

マルチスケール人体シミュレーションマルチスケール人体シミュレーション



何を想定しているか(5)
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

何を想定しているか何を想定しているか(6)(6)
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



今後の応用の方向性と
計算機アーキテクチャ

スーパーコンピュータの従来技術

スカラー計算機スカラー計算機

専用計算機専用計算機
ベクトル計算機ベクトル計算機

• スーパーコンピュータは大別して３種類
– ベクトル計算機：地球シミュレータ、NEC SX8等

– スカラー計算機：富士通HPC2500、日立SR1100等

– 専用計算機：分子動力学専用機(MDGRAPE)等

• それぞれに特質があり、計算により向き不向き

• 従来は一種類のスーパーコンピュータだけを備え
て全ての用途にサービス



今後の応用分野の方向

• Multi-physics
– 流れ、構造、熱、音、電磁場、化学反応など

– 複数の支配方程式

• Multi-scale
– 原子レベルから人間のスケール

– 複数の支配方程式

単一のアークテクチャーではカバーできるだろうか

Multi-scale simulation

Atom, Molecule

Nano-scale

Particle base simulation

macro-scale

Domain base simulation

Small data, Large computation

SPC:GRAPE, MD-GRAPE

Moderate amount of data and 
computation

Vector / RISC



2004年導入したＲＳＣＣ

入出力機器

【スカラ部】
12.4テラフロップス

【システム構成】
スカラ＋ベクトル＋専用機
の複合システム

【システム間接続】
1ギガビット毎秒のネット

ワークを使いグリッド接続

【ベクトル部】
0.28テラフロップス

【専用部】
1.7テラフロップス

【チャレンジ】
•世界初のスカラ+ベクトル+専用機複合システム

–一つの計算機に異なる機種のコンパイラ
–機種で異なるバイナリーファイルを統一

•日本で初めてグリッド技術を全面的に採用した計算機センター
–利用者に利用計算機を意識させない

•世界最大規模、日本で最速のPCクラスタ
–Top500リスト（2004年6月）第7位
–高性能で低コスト

産業技術大賞
文部科学大臣賞・受賞

２００５年４月

京速計算機のフィージビリティー京速計算機のフィージビリティー
スタディーに利用する予定スタディーに利用する予定

現状のハードウェアの問題現状のハードウェアの問題

マルチスケール・マ
ルチフィジックスの
シミュレーションの
実現

それぞれの計
算機システム
の結合

統合された複合計算
機システムの必要性

システム間
通信の能力
不足

Switch現状現状

内部通信

Vector 
Node

Scalar 
Node

内部通信

専用計
算機
Node

システム間通信

例えば、QM/MM連成、亀

裂から破壊にいたるシミュ
レーション、燃焼シミュレー
ションなど

（立教大学 常盤研究室 作画）

FMO-MP2による疎水性相互作用の扱い

約250残基
(1残基置換）

内部通信

新アーク新アーク
テクチャテクチャ

内部通信

Vector Scalar
専用計
算機



システムのイメージ

Memory

Scalar Vector

1TFLOPS/Node

Vector

Vector Node

interconnect

Memory
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MD用
CPU

32CPU/Node
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MD用
CPU
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DB

Scalar Vector
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1TB
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Memory
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MD 
CPU
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1TB
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Scalar Vector
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Scalar Vector
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Memory

DB

Scalar
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Scalar Vector
Special 
CPU

32CPU/Node

1TFLOPS/Node

1TB

Mixed Node

Vector

Scalar

MD、可視化ユ

ニット、専用機な
ど

筐体イメージ



現時点での目標
• 理論ピーク性能

– 10 Peta FLOPS

• 実効性能
– 各種のアプリケーションで1.0 PetaFLOPS以上

• Memory 0.75PB

• 45 nm processing technology

• 光通信、光スイッチ

• 消費電力
– 35MW

– コジェネによる発電：14MW

– 蒸気炊き吸収式冷凍機の利用

• 設置延べ面積：10,000平方ｍ

製薬応用
グループ

医療応用
グループ

次世代生命体シミュレーション研究会（素案）

運営委員会

分子スケール
WG

会長

副会長

事務局

細胞スケール
WG

臓器全身スケール
WG

委員：各WG、応用グループの代表等

・運営委員会で、全体の計画、方針付けを行う
・分子スケール、細胞スケール、臓器全身スケールの各WGで研究者が具体的な検討を行う
・それらのWGを横串で結びつける、医療応用グループ、製薬応用グループを設置する

タンパク・DNA 細胞 器官 循環器 全身組織対象

手法
の例

タンパク構造解析
薬剤反応性解析

分子ネットワーク解析 血管系モデリング
骨格モデル
流体・熱・構造 化学反応の連成

（薬剤開発、DDSなどへの応用を検討）

（結石破砕、外科手術などへの応用を検討）



アーキテクチャ策定に向けて作業中

アプリケーション検討部会

平成１８年１月 ４月 ７月

アーキテクチャ案の策定

ターゲット・アプリケーション選定
ターゲット・アプリの性能を

引き出せる
アーキテクチャ案の選定

理研内で次世代スパコン活用研究を公募

技術調査、研究会、公募等

応
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まとめ

• 理化学研究所でライフ・ナノ・サイエンスの研
究進展と、それ以外の領域でも十分な能力を
発揮できるような複合計算機システム構想を
まとめた。

• 2006年1/1、理研に次世代スーパーコン
ピュータ開発実施本部設置。現在、この構想
実現に取り組んでいる。

• グランドチャレンジ問題としてナノとライフサイ
エンスが設定されている


