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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）
２００６年４月より開始した表記のプロジェクトは本年度末（２０１２年３月３１日）で終了した。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。本稿ではその成果をまとめた。

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次の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

「次世代ナノ統合ソフトウエア」の開発においては，中核アプリ（６本），付加機能ソフト（３８本），連携ツール（２

本）の開発を行い，いずれも「京」システム向にポータルを利用して公開した。このうち，６本の中核アプリに関す

る成果を下記の表にまとめた。
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5-6-2　学術的研究成果

本開発研究の過程で，それぞれの段階の方法論やプログラムの有効性を実証するための研究を行なってきた。以下

に，プロジェクト開始時からの学術的研究成果を表にまとめた。

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。「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い２０１２年３月１日に公開した。

5-6-4　本プロジェクトにおける注目すべき成果

［計算科学上の成果］

計算機（情報）科学分野の研究者との共同で，これまで「困難」あるいは「不可能」といわれていた数値計算アル

ゴリズムの超高並列化を達成した。

（１）押山グループ（東大）と佐藤グループ（筑波大）及び理研との共同による実空間密度汎関数法（RSDFT）の開発。

この成果は２０１１年度のゴードン・ベル賞に輝いている。
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（２）平田グループ（分子研）と佐藤グループ（筑波大）との共同による 3D-FFT の超高並列化（一万ノード）。従来，

3D-FFT は並列化が不可能と考えられていたが，その常識を打ち破った。

（３）遠山グループ（京大）と町田グループ（原研：クレスト）との共同で，巨大粗行列の対角化に関する超高並列

化を達成した。

［学術上の成果］

平田グループは 3D-RISM 理論に基づき，「生命現象」の統計力学とも呼べる新しい学問分野を創出した。

［社会貢献］

少なくとも，３つの方法（3D-RISM, Replica exchange, FMO）が具体的に知的創薬研究に応用され，社会的注目を集

めつつある。
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