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5-6　最先端・高性能スーパーコンピュータの開発利用
次世代ナノ統合シミュレーションソフトウエアの研究開発

（文部科学省）
分子科学研究所は２００６年４月より表記の「最先端・高性能スーパーコンピュータの開発利用」プロジェクトにお

ける「次世代ナノ統合シミュレーションソフトウエアの研究開発」拠点としてナノ分野の「グランドチャレンジアプ

リケーション研究」を推進している。我々は「次世代スパコン」プロジェクトの一環として，わが国の近未来の学術，

産業，医療の発展に決定的なブレークスルーをもたらす可能性をもつ三つのグランドチャレンジ課題を設定し，その

解決を目指して，理論・方法論およびプログラムの開発を進めてきた。

(1)　次世代ナノ情報機能・材料

(2)　次世代ナノ生体物質

(3)　次世代エネルギー

これらのグランドチャレンジ課題はいずれも従来の物理・化学の理論・方法論の「枠組み」あるいは「守備範囲」を

はるかに超えた問題を含んでおり，ただ，単に計算機の性能が飛躍的に向上すれば解決するという種類の問題ではな

く，物理・化学における新しい理論・方法論の創出を要求している。さらに，構築が予定されている「次世代マシン」

は従来の常識をはるかに超えるノード数からなる超パラレルプロセッサーであり，プログラムの高並列化を始めとす

る「計算機科学」上のイノベーションをも要求している。

上記の三つのグランドチャレンジ課題を解決するために「ナノ統合拠点」は必要な理論・方法論およびプログラム

の開発を進めてきた。（資料１）

その中で，「ハードナノ」および「ソフトナノ」分野における基本的な理論・方法論に関わる６本のアプリケーショ

ンを「中核アプリ」として設定し，その「高度化」を行うとともに，それらを統合して実行するためのツール群を含
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む「次世代ナノ統合シミュレーションソフトウエア」の開発を進めてきた。

２００８年度はプロジェクトの中間年度にあたり，文部科学省に設置された「外部評価委員会（委員長：魚崎浩平先生）」

による中間評価を受けるとともに，評価委員会で指摘されたいくつかの課題を解決する取り組みを行なってきた。

中間評価の結果とその後の取り組み

外部評価委員会によるヒアリングは２００８年２月と５月の２回に渡って行なわれ，グランドチャレンジ課題の設定

と，中核アプリの高度化に関する取り組みなどプロジェクトの骨格部分に関しては，下記のような高い評価をいただ

いた。

「本プロジェクトにおいては，次世代スパコンにおける計算機能力の飛躍的向上を最大限活用し，計算科学を質的

に発展させ，ナノサイエンスのルネッサンスを先導する意義深いプロジェクトである。ナノサイエンスのブレークス

ルーを通して我が国の国際競争力を強化する正しく時代に適切なものであり，オールジャパン体制で取り組むべき重

要な課題である。このプロジェクトを契機として，実験と理論に次ぐ第三の研究の方法論としてのシミュレーション

をはじめとする計算科学をしっかりと確立して行くことが強く期待される。研究開発計画は概ね適切なものであり，

また順調に進捗している。今後とも，分子科学研究所を拠点とした推進体制の下，実験研究者や産業との連携を強化

するという観点から委員会体制等の一部改善を図りつつ，また若手育成に注力しながらより一層強力に推進していく

ことが妥当である。」

一方，プロジェクトの広報活動（「シンボリック」な課題設定など），全日本的（All Japan）な取組みの強化につい

て課題を指摘された。

「外部評価」報告およびその後の「ナノ統合拠点」運営委員会での議論を踏まえて，これまでの研究開発を実際の

成果に結実させるために拠点に課せられた要請は次の３点にまとめられる。ひとつは「中核アプリ」を中心に主要な「付

加機能ソフト」およびそれらの「連携技術」を含めて我々がこれまで開発してきたプログラムを実際に「次世代スパ

コン」で性能を引き出すところまで「高度化」を進めること。第二の要請はこれまで開発してきた方法論およびプロ

グラムが実験研究や企業研究の現場で有効であることを実証すること。また，この取り組みを通じて，実験家，企業

研究者を含むさらに，全日本的な開発体制を構築する。第三の要請はこれまで開発したプログラムを「ナノ統合シミュ

レーションソフトウエア」に結実させ，できるだけ広汎に利用していただくための「枠組み」を整備していくことで

ある。

まず，プログラムの超高並列化については，現在，「中核アプリ高度化ワーキングループ（主査：岡崎教授）」を中

心に作業を進めており，いくつかの中核アプリに関して，「ペタフロップス」級の性能が，実際に，期待できる状況

になっている。この作業過程で重要な教訓が生まれている。（資料２）それはこのような可能性が物理・化学分野に

おける計算科学者と情報科学分野の研究者（計算機科学者）との共同研究によって作り出されたことである。その具

体例のひとつは，実空間密度汎関数（HP-RSDFT）であり，他のひとつは 3D-RISM のプログラムである。いずれも筑

波大学の計算センター（センター長：佐藤教授）との共同で進めているが，特に，3D-RISM についてはこのプログラ

ムで多用する 3D-FFT の並列化が難しいことから，プロジェクト当初，理研開発チームから「高並列化は不可能」とレッ

テルを貼られたプログラムであり，このプログラムの高並列化の目処が出たことは「計算科学者」と「計算機科学者」

との連携が極めて有効であることを示している。この教訓を活かして，並列化が困難といわれてきたもうひとつの中

核アプリである「分子軌道法」関連プログラムの高並列化（巨大行列の対角化を含む）が期待されている。
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上に述べた第二の要請は，「ナノサイエンス」分野の実験研究者および企業研究者との共同研究の推進であるが，

これは本プロジェクトで開発したプログラムの有効性を実証する「実証研究」として位置づけられる。我々のプロジェ

クトの第一義的なミッションはナノ分野のグランドチャレンジ課題の解決に向けて理論・方法論を開発し，「次世代

スパコン」上で最大限の性能を発揮するようなプログラムを開発することにあるが，それは現在「ナノ分野」の実験

研究者や生産の現場にいる企業研究者が抱えている課題と無関係ではない。むしろそれらの問題を解決する努力の過

程で方法論が鍛えられ，新しい「計算科学」が生み出されてくる可能性が高まると考えられる。この面でもすでにい

くつかの先駆的な取り組みが行われているが，「ナノ統合拠点」では文部科学省「ナノテクノロジー・材料開発推進室」

との連携の下に，より系統的な取り組みを進めつつある。すなわち，文科省「ナノテクノロジー・材料委員会」を中

心として実験研究者，企業研究者，およびナノ統合拠点で活動している計算科学者が研究テーマ毎に小規模の「連続

研究会」を開催し，計算科学者と実験研究者の共同研究を育んでいくという取り組みである。これは「ナノ統合拠点」

で開発された計算科学の方法論が実際の実験研究や企業で有効であることを示すだけではなく，「次世代スパコン」

に対する必要性とモーテイベションを社会に喚起する上でも極めて重要な取り組みであると考えている。（資料３）

本プロジェクトの目的を成功裏に達成するための三つ目の要請は「ナノ統合拠点」で開発したソフトウエアを社会

に還元し，アカデミズムの研究はもとより，「もの造り」や医療の現場に如何に有効に活用していくかという問題で

ある。自明のことであるが，本プロジェクトは「科研費」とは異なり，国家から委託を受けたプロジェクトである。「科

研費」の場合，助成を受けた研究者は自らが提案した研究を遂行し，その成果を論文として公表することにより，そ

の責任を果すことになる。一方，我々のプロジェクトはナノ分野の「アプリケーション」を開発することが重要なミッ

ションのひとつであり，それを「公開」して初めてプロジェクトの目的を達成したことになる。もちろん，「プログ

ラムの公開」といっても，それは必ずしも不特定多数のユーザーを対象にしたもの（例えば，GAUSSIAN のような商

業ソフト）であることを意味しない。化学や物理のバックグラウンドをもつ実験研究者や企業内の計算科学者などが
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一定のトレーニングを受けて使えるレベルのプログラム「公開」を意味している。しかしながら，公開のレベルをこ

のように限定しても，非常に困難な問題が残されている。それは「知的財産権」や「著作権」が関わる問題である。「ナ

ノ統合拠点」で開発しているプログラムは本プロジェクト内で開発されたものだけではなく，その多くは過去に多数

の研究者（学生を含む）や大学・機関が関与したものであり，その「著作権」や「知財権」が極めて複雑な状況にある。

「ナノ統合拠点」では，現在，この分野を専門に活躍されている辻巻弁護士の指導の下に，合理的な「公開」の方策

を検討しているところである。




