
理化学研究所
開発グループ
姫野龍太郎

ペタフロップス時代の到来
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次世代スーパーコンピュータ開発プロジェクトの紹介
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ソフトのブラックボックス化
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1. 次世代スーパーコンピュータ開発プロジェクト

背景

CPU開発が高度化し、IBM, Intel, AMDなど数社に集約されつつある

PC性能が向上し、スーパーコンピュータの市場を食っている

スーパーコンピュータは市場が伸びず、PCクラスターの台頭で、集約が今後

進みそうな状況

メモリーはかつて日本の独壇場だったものが韓国勢に水をあけられた

PCも今は台湾・中国で生産

このまま進むと家電・携帯電話などのLSI設計・製造までもが外国に・・・

このままではまずい

第３期科学技術基本計画：スーパーコンピュータの開発は国家基幹技術

今ではスーパーコンピュータは科学技術や産業での革新の源

開発技術・利用技術で世界的水準を維持

スーパーコンピュータの開発技術を保持し、先端技術に取り組むことで、

他のLSI設計・製造にも波及させる
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1ペタ

100ギガ

10テラ

100ペタ

実効性能(FLOPS)

2000年 2010年 2015年 2020年

次世代汎用スパコン計画

ナショナル
リーダシップ

10テラ

1990年

パーソナル
エンターテイメント

パソコン、ホームサーバ
ワークステーション、

ゲーム機、デジタルTV

エンタープライ
ズ

企業、研究室

ナショナル
インフラストラク

チャ
研究所、

大学センター

エンタープライ
ズ

企業、研究室

ナショナル
インフラストラク

チャ
研究所、

大学センター

ナショナル
インフラストラクチャ

研究機関、
大学センター

エンタープライズ
企業、研究室

ナショナル
インフラストラク

チャ
研究所、

大学センター

1ペタ

100ギガ

100ペタ

次々世代計
画

ナショナル
リーダシップ

（汎用スパコン）

ナショナル
リーダシップ

（地球シミュレータ）

ナショナル
リーダシップ
CP-PACS、
数値風洞

パーソナル
エンターテイメント

パソコン、ホームサーバ
ワークステーション、

ゲーム機、デジタルTV

国の直接投資が
必要な範囲

既設スパコンの
更新（JAXA、
地球ｼﾐｭﾚｰﾀ、
東工大など）

地球シミュレータ計画

2025年

ナショナル
リーダシップ

エンタープライズ
企業、研究室

ナショナル
インフラストラクチャ

研究所、
大学センター

パーソナル
エンターテイメント

パソコン、ホームサーバ
ワークステーション、

ゲーム機、デジタルTV

次々々世代計
画先

端
計

算
科

学
技

術
セ

ン
ター

（仮
称

）
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文部科学省の最先端・高性能スパコン開発ビジョン 文部科学省資料
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ProjectＶＯ

VO：Virtual organization

Virtual research 
environment for 
various fields

ＮＬＳ
（Next generation 
Supercomputer）

ＶＯs ( Virtual Organizations ）

Infrastructural middleware
（GRID、Infrastructure for certification, etc.)

Industrial project ＶＯ

University/inter-
university research 
institutes ＶＯ

National Institute of Informatics

As of  Feb. 2006

Cyber Science Infrastructure plan
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従来の開発計画との違い

従来は単発の開発・目的が絞られた開発

NWT、CPPACKS、地球シミュレータ

研究機関の付属施設

今回は継続的な開発の一回目の位置付け

理研は開発を担当

運営は第三者機関が行う

SPring-8と同様、開発されたスパコンは全国の共同利用施設（法律の整備：

共用法）

特定の分野の研究に限定しない、汎用スーパーコンピュータの開発

計算科学技術に関するCOEの形成も合わせて計画

大学や研究機関と連携

インターネット・GRID世代

通信により全国から利用可能

ここでしか走らないジョブしか受け入れない（デバッグ・チューニングは例外）
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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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特定先端大型研究施設の共用の枠組み

「特定先端大型研究施設の共用の促進に関する法律」：
「①重複して設置することが多額の経費を要するため適当でないと認められる大規模な研究施設であって、

②先端的な科学技術の分野において比類のない性能を有し、科学技術の広範な分野における多様な研究等に

活用されることにより、その価値が最大限に発揮される」（第２条）先端大型研究施設の共用を促進する。

国が責任を持って次世代スパコンの整備を行なう

理化学研究所

独立行政法人 大学 民間

利用者（民間、大学、独立行政法人、基礎研究から産業利用まで幅広い利用）

国（文部科学省） 共用の促進に関する基本的な方針の策定

（開発） （共用）

先端的な研究施設の開発にポテンシャルを有する
理化学研究所が施設の開発等を実施。

外 部

専門家

実施計画の認可
業務規程の認可
改善命令

登録機関

◇利用者選定業務
外部専門家の意見を聞きつつ、研究等を行う者の選定 等

◇利用支援業務
情報の提供、相談等の援助

連携

特定先端大型研究施設

世界最高レベルの性能を有し、広範な分野における多様な研究等に

活用されることによりその価値が最大限に発揮される大型研究施設

次世代スーパーコンピュータ
（今回の法改正で追加）

広範な分野の
研究者の活用

利用の応募

SPring-8

◇次世代ｽｰﾊﾟｰｺﾝﾋﾟｭｰﾀの開発、高速計算機
施設の建設・維持管理 等

◇SPring-8の共用施設の建設・維持管理 等

公平かつ効率的な共用を行うため、施設利用研究に専門的な知見を
有する、開発主体とは別の機関が共用業務を実施

利用者のニーズ
公正な課題選定
情報提供、研究相談、技術
指導等

実施計画の認可

２

文部科学省資料
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1.1次世代スーパーコンピュータ開発プロジェクト

基本方針

シミュレーションにより、科学技術・産業の競争力を維持、高める

スパコンの開発力を国内に保持し、継続的な開発を可能とする

完成時に世界最速レベルの性能を達成する

目標

理論性能やLINPACK性能を考慮しつつ、実効性能(アプリ性能)を重視した

システム構築を目指す。

幅広い活用を促すため、低コストを実現しつつ、利便性の高い汎用機により

目標性能を達成することを目指すとともに、アクセラレータの検討も行う。

低消費電力CPUなど、新規性の高い技術をベースとした波及効果の高い

ハードウェア技術の開発を目指す。
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理研での計算機開発

専用機開発

東大でGRAPE開発、1989

理研でMDM:MD-GRAPE2開発

2004年MDMを統合したRSCC開発

2006年、MD-GRAPE3 、理論ピー
ク性能1 Peta FLOPS

2006年11月Gordon Bell賞ピークパ
フォーマンス部門Honorable
Mention賞180TFLOPS

ASCI Red

ASCI Blue
Mountain

ASCI
Blue Pacific ASCI White

ASCI Q

ASC 
Purple

BlueGene/L

100
Tera

1Tera

10Tera

Theoretical Peak 
Performance

[year]

1Peta

installed

Planed

*ASCI: Accelerated Strategic
Computing Initiative

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

10Peta

100Peta

RSCC
(Riken)

GRAPE-DR
(U.Tokyo/RIKE
N)

CP-PACS

HPCS
NLCF

41TeraFLOPS

367TeraFLOPS

Japan US

PACS-CS
(Tsukuba)

ASC 
Red 
Storm

BlueGene/Q

Earth Simulator

MD-GRAPE3
(RIKEN)

Tsubame
(TITech)

1PetaFLOPS

MD-GRAPE2

MD-GRAPE3
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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
–SCore

産業技術大賞
文部科学大臣賞・受賞

２００５年４月

２００７年３月MD-GRAPE3
64TFLOPS接続

総理論性能
78TFLOPS!!
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RSCC: Riken Super Combines Cluster

VPP700Eからリプレース、2004年１月

2004年３月稼働. 

2004年６月のTop500 Listで世界７位
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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

プロジェクトリーダー：渡辺 貞

平成18年９月４日現在

次世代スーパーコンピュータプロジェクト実施体制

本部長 野依 良治 理事長

副本部長 坂田 東一 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

総括チーム

チームリーダー（兼）姫野龍太郎

ハードウェア開発チーム

チームリーダー 横川三津夫

アプリケーションソフトウェア開発チーム

チームリーダー 花村光泰

計算機システムを開発

ハードウェア開発

開発に関する企画調整

アプリケーション拠点との連携
ベンチマークテストプログラム開発

システムソフトウェア開発

システムソフトウェア開発チーム

チームリーダー （人選中）

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 田口康

企画調整チーム
チームリーダー 近藤和雄

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
ターゲットアプリケーション等
の検討

プロジェクトの基本戦略を審議

立地検討部会

立地に関する検討

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

プロジェクトリーダーに
対する助言を与える

プロジェクト
推進委員会
・関係機関の連絡調整
・施策の企画・立案に資する

重要事項の審議検討

分子科学研究所
・次世代ナノ統合シミュレーションの開発

国立情報学研究所
・グリッドミドルウェアの開発

スーパーコンピュー
ティング技術産業

応用協議会

理化学研究所
（和光研究所）

・次世代生命体統合シミュレーションの開発

筑波大学

海洋研究開発機構

日立製作所

九州大学

東京大学

国立天文台

日本電気

富士通

文部科学省
スーパーコン

ピュータ
整備推進本部

・予算措置に関する事項（関係施
策の企画・立案、予算要求等）

・法律に関する事項（利用にかか
る基本方針の策定等）

・プロジェクトの総合調整（政府部
内の調整等） JAEA

JAXA
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1.2計画

ソ

フ

ト

ウ

ェ

ア

検討

グランドチャレンジ
アプリケーション

システム強化

システム強化

次世代ナノ統合シミュレーション設計・製作

次世代生命体統合シミュレーション設計・製作 評価

概念設計

基本ソフトウェア・グリッドミドルウェア設計・製作

製作詳細設計

評価

システムソフトウェア

建設

運用

平成２４年度

ハードウェア

ファイルシステム

立地、建屋・付帯設備整備

運用

設計

平成２３年度

評価

意見募集 方針・体制の検討

平成２１年度 平成２２年度平成１９年度 平成２０年度年度

製作設計

平成１８年度

研究開発状況★
評価(システム性能・機能等）

COE形成、運用評価★
(利用状況、研究成果、

人材育成状況等）
評価等

開発項目

★マネージメント体制
開発ターゲット、
計算機システムの
構成等

★仕様・実装内容の判断
　　(概念設計内容、開発体制、立地・運用方針,
　　　採用する半導体プロセスの決定等）

準備活動

★詳細なハードウェア要件、ＬＳＩの論理構成概略仕様等

★外部評価により
　 設計内容の適否を判断

★設計本格化

★：総合科学技術会議による評価等
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進捗状況

次世代スーパーコ
ンピュータ開発実
施本部設置

共用法施行
(事業開始) ＣＳＴＰ

フォローアップ

ＣＳＴＰ
フォローアッ
プ

アーキテクチャ絞込み
(２候補＋ｱｸｾﾗﾚｰﾀ)

２月 ３月 ４月 ５月 ６月 ７月 ８月 ９月 １０月 １１月 １２月 １月 ２月１月 ３月

平成１８年 平成１９年

技術調査

ﾀｰｹﾞｯﾄｱﾌﾟﾘｹｰｼｮﾝ検討

海外調査

スパコンセンター調
査

アーキテクチャ
検討・評価

概念設計

仕様決定

ナノ統合シミュレーションの研究開発

生命体統合シミュレーションの研究開発

グランド
チャレン
ジアプリ
ケーショ
ン

計算機
システム開発
（ハードウェア、

システムソフ
トウェア）

５
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システム構成 最適化の考え方

技術条件，運用条件
産業への波及効果

【海外調査】

HPC分野の動向
（開発計画，予算等）

グランドチャレンジからの要求要件

ナノサイエンス ライフ その他
（ものづくり等）

【国内技術調査】

システム
アーキテクチャ

半導体製造
プロセス

低消費電力化
SOI

Low-k
High-k

光伝送技術
ソフトウェア

OS, コンパイラ等

フラグメント
分子軌道法

RISM

大規模
分子動力学法

重要な解析手法

行列ソルバ

有限要素法

有限差分法

制約条件

0

200

400

600

800

1000

1200

1400

0 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500

電力（kW）

設
置

面
積

（
㎡

)

電力，設置面積

信頼性，保守性

コスト（開発費，製造費，保守費等）

（センタ調査から）

最適な
システム構成

世界最速
（完成時）

【運用・利用】
（メモリ容量、ファイル容量、システム運用、

ユーザー管理、保守条件等）

【要素技術】

実空間
密度汎関数法

高速変換法

モンテカルロ法

空間探索法

ライフ
（6本）

工学
（4本）

環境・防災
（3本）

ナノサイエンス
（6本）

物理･天文
（2本）

ターゲットアプリケーションによるシステム検討

- 5分野，21本のベンチマークテストを抽出

８
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運用基本方針（案）

世界でここでしかできない計算を可能にする
グランドチャレンジジョブ：システムの８０％を１ヶ月占有
他の計算センターでできる程度の小さいジョブは計算対象外（当初は0.5PetaFLOPSが目安）
ただし、チューニング・デバッグ用途は利用を認める（0.1-0.5 Peta FLOPS程度）

想定する利用方法
バッチジョブの実行

通常ジョブ：0.5-5.0Peta、１０時間から１週間
グランドチャレンジジョブ：８Peta
デバッグ・チューニング用ジョブ：０．５Peta以下、１０時間未満

会話型ジョブの実行
特定利用者の占有使用
リモートからの利用を許可

VPN経由での利用
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スーパーコンピュータ センター調査より
• 国内計算機センターのスーパーコンピュータ性能は

長期低落傾向にある

• 国内の計算機センターは年率1.6倍の性能向上

• 世界的には年率1.8倍で性能が上昇
（TOP500リストによる）

• 2011年の世界最速のシステムは、5-10ペタFLOPS

• 現状の施設設備を変えずに、次世代スーパ

ーコンピュータの縮小版が入れられる必要が
ある。

• 設置面積、受電設備許容量には制限がある。
ほとんどの計算機センターは、

• 設置面積: 約500㎡以下

• 受電設備容量は1.5MW以下

• 2011年頃の国内最大級のスーパーコン
ピュータの性能は約500TFLOPSが要求され

ている。
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日米の主要なスパコン開発

設置完了

開発計画

日 米
ASCI Red

ASCI Blue
Mountain

ASCI
Blue Pacific ASCI White

ASCI Q

ASC Purple

BlueGene/L

100
テラ

1テラ
(兆速)

10テラ

ピーク性能(FLOPS)

[年]

1ペタ

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

10ペタ
(京速)

100ペタ

次世代スパコン

RSCC
(理研)

GRAPE-DR(東大/理研)

CP-PACS(筑波大)

HPCS

NLCF

41テラFLOPS

367テラFLOPS

PACS-CS
(筑波大)

ASC 
Red Storm

BlueGene/Q(予測)

地球シミュレータ

TSUBAME
(東工大)

BlueGene/P
(予測)

１０
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次世代スパコンシステム構成の最適化の実施方法

技術条件，運用条件
産業への波及効果

【海外調査】

HPC分野の動向
（開発計画，予算等）

グランドチャレンジからの要求要件

ナノサイエンス ライフ その他
（ものづくり等）

【国内技術調査】

システム
アーキテクチャ

半導体製造
プロセス

低消費電力化
SOI

Low-k
High-k

光伝送技術
ソフトウェア

OS, コンパイラ等

フラグメント
分子軌道法

RISM

大規模
分子動力学法

重要な解析手法

行列ソルバ

有限要素法

有限差分法

制約条件

0

200

400

600

800

1000

1200

1400

0 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500

電力（kW）

設
置

面
積

（
㎡

)

1/10性能を展開可能

電力，設置面積

信頼性，保守性

コスト（開発費，製造費，保守費等）

（センタ調査から）

最適な
システム構成

世界最速
（完成時）

【運用・利用】
（メモリ容量、ファイル容量、システム運用、

ユーザー管理、保守条件等）

【要素技術】

実空間
密度汎関数法

高速変換法

モンテカルロ法

空間探索法

ライフ
（6本）

工学
（4本）

環境・防災
（3本）

ナノサイエンス
（6本）

物理･天文
（2本）

ターゲット・アプリケーションによるシステム検討

- 5分野，21本のベンチマークテストを抽出
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Next BMT:選定されたアプリケーションソフトウェア

プログラムの略称 PetaFLOPS　BMT アプリケーション説明資料にあるタイトル 分野
Cavitation 有限差分法によるキャビテーション流れの非定常計算 工学

COCO 超高解像度海洋大循環モデル 地球科学
FrontFlow/Blue Large Eddy Simulation (LES)に基づく非定常流体解析 工学

FrontSTR 有限要素法による構造計算 工学
GAMESS ○ ＦＭＯ分子軌道法計算 ナノ
GNISC 遺伝子発現実験データからの遺伝子ネットワークの推定 ライフ
LANS ○ 航空・宇宙機解析における圧縮性流体計算 工学

LatticeQCD ○ 格子ＱＣＤシミュレーションによる素粒子・原子核研究 物理
MC-Bflow 血流解析シミュレーション ライフ
MLTest オーダーメイド医療実現のための統計的有意差の検証 ライフ
Modylas ○ 高並列汎用分子動力学計算ソフトウェア ナノ
NICAM ○ 全球雲解像大気大循環モデル 地球科学

NINJA/ASURA 天体の起源を探る超大規模重力多体シミュレーション 天文
Octa 粗視化分子動力学計算 ナノ

PHASE 平面波展開第一原理分子動力学解析 ナノ
ProteinDF 巨大タンパク質系の第一原理分子動力学計算 ライフ

RISM/3D-RISM 溶液内タンパク質の電子状態の3D-RISM/FMO法による解析 ライフ
RSDFT ○ 実空間第一原理分子動力学計算 ナノ

Seism3D 地震波伝播・強震動シミュレーション 地球科学
sievgene/myPresto タンパク質・薬物ドッキングシミュレーション ライフ

SimFold ○ タンパク質立体構造の予測 ライフ
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ペタフロップス超までのスケーラビリティを有するベンチマーク作成

これまでのベンチマークの結果得られたこと
８ベンチマークで１ペタフロップス超の達成が予測された
数万プロセッサまでスケーラブルなものが案外少ない

通信処理の最適化は困難
通信処理の変更はアルゴリズムレベルの変更まで考慮する必要がある
問題サイズが非常に小さい場合がある
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2.これまでに分かった克服すべき課題

１０PFLOPSを達成しようとするシステムではプロセッサ数は数～数十万

アプリ性能を出すには数万並列で性能を発揮することが必須

電力・スペース：周辺機器・冷却込みで１０PFLOPS、３０MWは結構苦しい

冷却が鍵か：空冷は効率が悪い

アプリ並列性能

多くのプログラムで並列性能が100程度で頭打ち

数百以上の並列実行環境がほとんど無い

高速化に関して無関心な開発者が多い：高速化より機能向上

HPCの観点からの研究が少ない？

24
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これまでに分かった克服すべき課題（続き）

ソフトのブラックボックス化

自分で計算コードを書くことが少ない

フリーソフトをダウンロードして実行させている

FORTRANは教育していない

高速化・並列化の体系的講義はほとんどない

市販ソフトのほとんどは外国製
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3.ペタフロップス時代の役割分担

大学での教育

HPCで必要な知識の体系的なカリキュラムの整備と教育

ソフトウェアの効率的な開発

高速化・並列化

FORTRAN

実践的な応用ソフト開発

ライブラリ開発

GRID等、ミドルウェア

エンタープライズ
企業、研究室

パーソナル
エンターテイメント

パソコン、ホームサーバ
ワークステーション、

ゲーム機、デジタルTV

ナショナル
インフラストラクチャ

研究所、
大学センター

ナショナル
リーダシップ

PC

PCクラ

スタ

次世代スーパー
コンピュータ

大計センター
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大学の計算機センター（NIS)の役割

大規模計算の実行環境

研究としての応用

さらに大規模な計算はNLSへ

NLSへの登竜門

移行を促進

NISはNLSと同じアーキテクチャーが好ましい

エンタープライズ
企業、研究室

パーソナル
エンターテイメント

パソコン、ホームサーバ
ワークステーション、

ゲーム機、デジタルTV

ナショナル
インフラストラクチャ

研究所、
大学センター

ナショナル
リーダシップ

PC

PCクラ

スタ

次世代スーパー
コンピュータ

大計センター
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PCクラスタの役割

ソフト開発のプラットフォームはPCとPCクラスタ

特にPCクラスタは並列ソフト開発の最重要な開発プラットフォームであり、手近な

実行環境

ツールとしての応用ソフト開発

ソフトウェアのNIS、NLSへの自然な移行

次世代スーパーコンピュータへの重要な要求事項

自然な移行のため、一部のNISはPCクラスタか、その派生

エンタープライズ
企業、研究室

パーソナル
エンターテイメント

パソコン、ホームサーバ
ワークステーション、

ゲーム機、デジタルTV

ナショナル
インフラストラクチャ

研究所、
大学センター

ナショナル
リーダシップ

PC

PCクラ

スタ

次世代スーパー
コンピュータ

大計センター

ライフ・サイエンスでのグランド・
チャレンジ
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独立行政法人理化学研究所
和光研究所

次世代生命体統合シミュレーション開発拠点（仮称）

（１）分子スケールチーム（仮称） 木寺詔紀（５１）

（２）細胞スケールチーム（仮称） 末松 誠（４９）

（３）臓器全身スケールチーム（仮称） 松本洋一郎（５６）

（４）データ解析統合チーム（仮称） 宮野 悟（５１）

拠
点
長茅

幸
二
（

）
69

副
拠
点
長

姫
野
龍
太
郎
（

）

51

運
営
委
員
会

委
員
長

茅

幸
二

生命体統合シミュレーション研究委員会（案）

会長：川崎学園・岡山大・理研・梶谷文彦 副会長：阪大・中村春木、副会長：理研・姫野龍太郎

運営委員会 理研・茅幸二、榊佳之、牧野内昭武、東大・松本洋一郎、宮野悟、名古屋大・岡本祐幸、東大病院・永井良三、慶
応・末松誠、藍野大・佐藤俊輔、横浜市大・木寺詔紀、分子研・岡崎進、製薬協・森和哉、スパコン技術産業応用協議会・安東敏彦

医 療 応 用 グ
ループ
代表：東大病
院・永井良三、
メンバー：慶
応大病院、碑
文谷病院、日
立メディカル、
東芝メディカ
ル、他、

製 薬 応 用 グ
ループ
代表：製薬協、
メンバー：北
里大・広野修
一、東海大・
平山令明、三
菱化学・中村
振一郎、キャ
セイ薬品工業、
大正製薬、他

分子スケールWG
主 査 ： 横 浜 市
大・木寺詔紀、
副査：神戸大・
高田彰二、メン
バー：理研・泰
地真弘人、分子
研・岡崎進、東
大・佐藤文俊、
京大・林重彦、
ＮＥＣ・高田俊
和、産総研・北
浦和夫

細胞スケールWG
主査：慶応・末
松誠、副査：京
大・安達泰治、
理研・横田秀夫、
メンバー：阪
大・倉智嘉久、
京大・野間昭典、
神戸大・清野進、
慶応・安井正人、
東海大・後藤信
哉、理研・上田
泰己

臓器全身スケール
WG
主査：東大・松本洋
一郎、副査：東大・
大島まり、メンバー：
東大・久田俊明、理
研・姫野龍太郎、慶
応 ・ 谷 下 一 夫 、 京
大・梅村晋一郎、東
北大・山口隆美、北
陸先端大・松澤照
男、阪大・野村泰伸、
千葉大・劉浩、東北
大 ・ 早 瀬 敏 幸 、 阪
大 ・ 和 田 成 生 、東
大・杉浦清了

データ解析融合
WG
主査：東大・宮
野悟、副査：統
数研・樋口知之、
メンバー：東工
大・秋山泰、東
京女子医大・鎌
谷直之、理研・
豊田哲郎

東京大学

慶応義塾大学

東京大学医科学研究所

横浜市立大学

本所

次世代スーパーコンピュータ開発
実施本部

情報基盤センター

密接な連携

共同研究

研究開発拠点

体制
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２．研究開発の概要と達成目標

基礎方程式に基づく解析的アプローチと大量の実験データから未知の経
路と法則に迫る実験的アプローチにより、異なるスケールの研究とデータ
解析を統合的かつ有機的に進め、ペタスケールという桁違いの性能を持
つスーパーコンピュータの性能をフルに発揮し、生体で起こる種々の現
象を理解し医療に結びつけるためのソフトウェアを開発する。

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

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
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(1)分子スケール解析チーム

チームリーダー：横浜市大・木寺詔紀

協力研究者所属機関：

分子研、神戸大、東大、京大、産総研、NEC

32
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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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(2)細胞スケール解析チーム

チームリーダ：慶應義塾大学医学部 医化学教室 教授 末松 誠

協力研究者所属機関：

京大、阪大、神戸大、東海大

目的

・生命の最小単位である細胞を対象に、生きている細胞内の現象を再現
する統合シミュレーションを実現

・各種事象に特化した各種細胞シミュレーションを、細胞内の場(形状、コン
パートメント）を基準に統合

・細胞内のオルガネラ、膜の不均一性、濃度勾配などを考慮したシミュレー
ションにより、より精緻な細胞内シミュレーションを実現

34
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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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(3)臓器全身スケール解析チーム

チームリーダー：東大・松本洋一郎

協力研究者所属機関：

東大、慶応、京大、東北大、北陸先端大、阪大、千葉大、

・医療機関

東京大学医学部附属病院，自治医科大学付属病院血管内治療部，藤田
保健衛生大学脳神経外科，京都大学付属病院脳神経外科，帝京大学医
学部脳神経外科，他
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治 療 前

超音波診断・治療を中心とした，低侵襲統合診断・治療システム

カルテ情報の統計的活用システムの構築

臨床における,診断･治療の知見

構造化された医療知識データベース

http://www.
daj.ne.jp

マルチスケール人体シミュレータマルチスケール人体シミュレータ分子レベルからのバイオサイエンス分子レベルからのバイオサイエンス

テーラーメード医療

Physics-based medical support system

高度診断治療統合システム高度診断治療統合システム

治 療 後治 療 中

患部の状態のリアルタイム確認

●高解像度超音波診断
●ＤＤＳ

●術後診断
患部における選択的な診断・治療

●予後診療●結石破砕
●悪性腫瘍の治療 ●遺伝子導入
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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
　

全身スケールデータの医療応用全身スケールデータの医療応用

・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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臓器全身スケール数値データの構築臓器全身スケール数値データの構築

Medical images Whole body Local precise model

Cerebral artery model

Eyeball model

Leg model

coronal

Blood tube

blood
muscle

Stress-strain

Muscle force

velocity

Multi physics 
model Surface modelWhole body voxel

model
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Nonlinear ultrasound Nonlinear ultrasound 
propagationpropagation

Bubble and Bubble cloud Bubble and Bubble cloud 
in the acoustic fieldin the acoustic field

MicrobubbleMicrobubble contrast agentcontrast agent

Acoustic cavitationAcoustic cavitation

http://www.screen.co.jp

超音波による低侵襲診断超音波による低侵襲診断//治療法の開発治療法の開発
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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

京速コンピューティング
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階層問題の解決に向けて

それぞれのスケールの中で、隣のスケールと連成

粗視化モデル、統計的手法、データ同化（逆問題的アプローチ）を駆使

解析的アプローチと実験データからのアプローチの連携

スケール問題の克服自体が研究

実験データから解
析へのアプローチ

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

ペタスケール・シミュレーション
ライフサイエン
スの新たな手
段の提供

データ解析融合
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ＣＯＥ構想

ＣＯＥ：Cluster of Excellence

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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まとめ

10PetaFLOPSの性能を持つスーパーコンピュータを2011年度末に完成
すべく、現在概念設計の最終段階

性能を見積もるためのBMスイートを完成

２００６年９月から３方式に絞って、概念設計を委託

現在、３方式の概念設計を受け、理研としての最終案を作成中

今年度中に概念設計を終える

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

ナノは従来のNAREGI・分子研拠点が模様替えして再スタート

ライフは理研・和光研究所で担当、２００６年１０月からスタート

COE構想の議論を開始


