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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

	 ナノ物質内の電子制御をシミュレートできる方法論を確立する。

(2)　次世代ナノ生体物質

	 ナノスケールの生体物質に対して，自由エネルギーレベルでの相互作用，自己組織化，また動的な振る舞いを

シミュレートできる方法論を確立する。

(3)　次世代エネルギー

	 高効率の触媒・酵素の設計ができる方法論を確立する。

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。

「ナノ統合拠点」は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必要な理論・方法論およびプログラム

の開発を進めると同時に，その実証研究を進めてきた。２００９年度に遂行した主な課題は下記のとおりである。

5-6-1　中核アプリを中心とする「次世代ナノ統合ソフトウエア」開発

我々が開発しているアプリケーションは３つの階層構造から成り立っている。

中核アプリ：ナノ分野の研究にとって基本的な量子力学，統計力学，分子シミュレーションに関する６本のアプリケー

ション。

付加機能ソフト：上記６本のアプリケーションを様々に組み合わせて，マルチスケール・マルチフィジックス問題を

解決したり，構造探索を効果的に行なうなどの目的に対応するプログラム群。

連携ツール：「中核アプリ」と「付加機能ソフト」をシームレスに連結するためのツール群および蛋白質一次配列情

報やポテンシャルパラメタなどの初期インプット情報を生成するためのプログラム。（資料１）
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資料１

「中核アプリ」に関する２００９年度の進捗状況は下記の表にまとめてある。

表１
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5-6-2　「アプリケーション実証研究」および「連続研究会」

昨年度に引き続き，ナノ分野における「アプリケーション実証研究」および「連続研究会」を実施した。これらの

研究活動は，昨年度，外部評価委員会（魚崎浩平委員長）のアドバイスに基づき開始したものである。そもそも本拠

点は前に述べた３つのグランドチャレンジ課題を解決する目的で「次世代スパコン」上で最大限の性能を発揮するア

プリケーション群の開発を目指しているが，個々のアプリケーションは，問題を限定すれば，現在，稼働中のマシン

を使用することにより，実験研究者が直面しているいくつかの問題の解決に有効である可能性をもっている。そこで，

まず，解決を迫られている「ナノ分野」の課題を抽出するため，大学における実験研究者，企業研究者，および計算

科学者を含む「連続研究会」を電子デバイス，ライフサイエンス，環境・エネルギーの広汎な分野で企画した。この

連続研究会は１９回におよぶ。以下の表に，過去２年間の連続研究会の開催状況を示す。その規模と広がりから，研

究者の中に全国的な反響を巻き起こすと同時に，その中からすでに実験研究者と計算科学者の間で，いくつかの共同

研究が生まれ，具体的な成果に結びついている。例えば，「抗がん剤を使わない癌治療法（上岡教授）に関する計算

科学的サポート（岡崎グループ：　上岡教授（崇城大学）との共同研究）」，あるいは，「カリウムチャネルのイオン

選択性に関する 3D-RISM 計算（平田グループ：　老木教授（福井医科大）との共同研究）は，その例である。

以下に，プロジェクト開始時からの研究成果を表にまとめてある。
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5-6-3　プログラム公開に向けた取り組み

本プロジェクトは国家プロジェクトであり，そこで開発されたプログラムは「公開」を原則とする。一方，本プロジェ

クトで開発されたプログラムの多くは過去の履歴をもっており，公開に関しては様々な制約を帯びている。同時に，

本プロジェクトで解決を目指している課題の多くは新規の理論や方法論の開発など基礎研究の要素をもっており，研

究者（開発者）のクレジットやプライオリティが保証されなければならない。現在，「産」「学」「官」の間で，これ

らの二つの要素を考慮した「プログラム公開」の原則を確立するための意見調整を行なっている。

5-6-4　今後の課題と取り組み

本プロジェクトは２年後に終了するため，これまでの開発計画を継続しながらプロジェクト完了に向けた取り組み

を強めていく。その第１は，本プロジェクトの一義的ミッションである「中核アプリ」および重要な「付加機能ソフト」

の次世代機に向けた高度化および実機での検証である。この取り組みは，「次世代機」稼働前においては T2K や FX

上で最大限の高度化および実証研究を行ない，「次世代機」稼働後は可能な限りのノードを使ってチューニングを行

なう。

第２は「アプリ実証研究」および「連続研究会」であるが，これらの活動については，昨年度行なわれた外部評価

委員会からのアドバイスおよび昨年暮れの「仕分け作業」の状況を踏まえて，新たな取り組みが必要である。外部評

価委員会から我々のプロジェクトに対して「キャッチコピーが欠如している」との指摘があった。すなわち，「何の

ために『次世代スパコン』が必要か？」，「『次世代スパコン』でどんな素晴らしいことができるか？」という国民の

問に端的に答え得る「課題提示」が必要との指摘である。この指摘は，実は，「仕分け作業」において「仕分け委員」

から「次世代スパコン」プロジェクト全体に対して投げかけられた疑問と軌を一にしている。プロジェクト終了に向

けた，今後，２年間の「アプリ実証研究」において，この問題を解決する取り組みが必要である。
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