
120　各種事業

5-7　「革新的ハイパフォーマンス・コンピューティング・インフラ（HPCI）の構築」
HPCI 戦略分野２「新物質・エネルギー創成」
計算物質科学イニシアティブ（CMSI）における計算分子科学研究拠点

（TCCI）の活動について（文部科学省）

5-7-1　はじめに

(1)　CMSI について

次世代スパコン京の戦略的活用を目指す５つの戦略分野において公募の結果，分野２新物質・エネルギー創成を担

う戦略機関として東大物性研（代表），分子研，東北大金研が選定された。この３機関を纏める形で，計算物質科学

拠点（CMSI）が設置され，物性研に事務局が設置されている（統括責任者：常行真司東大教授）。分子研では，この

戦略機関の責務を担うため，計算分子科学研究拠点（TCCI）を設置し，平成２３年度より５年間の活動を開始している。

(2)　戦略課題研究と計算科学技術推進体制構築について

CMSI の担う大きな責務として，京を利用する戦略課題研究の推進と計算科学技術推進体制の構築がある。前者に

ついては，大きく４つの部会が設置され研究が進められている。各部会には，当面重点的に推進する重点課題と，次

の重点課題たる特別支援課題が選定されている。各部会の課題は，以下のとおりである。

第１部会：「新量子相・新物質の基礎科学」

第２部会：「次世代先端デバイス科学」

第３部会：「分子機能と物質変換」

第４部会：「エネルギー変換」

これらの部会で，分子科学が担当する重点課題を図１に示す。TCCI が支援する特別支援課題を図２に示す。尚，

平成２５年度からは，材料科学が第５部会として独立する予定である。

図 1　分子科学が担当する重点課題
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図 2　TCCI で支援する特別支援課題

TCCI としては，分子科学の分野において計算科学技術推進体制の構築と戦略課題研究の推進を行うことが求めら

れている。この内，計算科学技術推進体制の構築では，幅広く分野振興を行うもので，以下，本稿では，主に TCCI

における平成２４年度の分野振興活動の報告を行う。

5-7-2　TCCI の活動について

(1)　推進体制について

今年度の推進体制を図３に示す。左側は，研究部門であり，特別支援課題，重点課題を支援するための組織である。

支援を行う研究員・教員の配置を図４に示す。図３の右側が，TCCI としての執行部門であり，各先生にお願いして

拠点として必要な活動を分担して頂いている（図５）。その多くは，上部組織である CMSI の小委員会の機能に対応

するもので，TCCI の責任者は，CMSI の委員も兼務して，CMSI と TCCI で風通しのよい活動をねらっている。特に

執行の要となる運営委員会では，これらの執行部門と前記の部会の分子科学の責任者などから構成し，TCCI の運営

に必要な審議・決定を行うようにしている。

図 3　計算分子科学研究拠点（TCCI）体制
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図 4　CMSI 研究員・教員配置

図 5　TCCI の委員会など

今年度，正式なプロジェクトとして発足した「新・元素戦略」への支援を行うための「元素戦略対応部門」と，平

成２３年度で終了した「次世代ナノ統合シミュレーションソフトの研究開発」（ナノ統合）の成果であるナノ統合ソフ

トも含め，分子科学アプリの普及対応のための「ソフトライブラリ部門」を創設した。

(2)　平成 24 年度の活動について

①サイエンスロードマップについて

汎用計算機として世界最高速のスーパーコンピュータ「京」は，平成２４年９月２８日に共用が開始されたばかり

であるが，文部科学省では，次々世代スパコン開発を目指した「将来の HPCI システムのあり方の調査研究」とい

う調査研究プロジェクトを開始した。これは，平成２３年度，京に関係する有志で次々世代スパコン設計に向けて

まとめた計算科学ロードマップ白書（サイエンスロードマップ）が評価され，文部科学省の正式調査研究として始

まったものである。この調査研究に TCCI からも参加し，平成３２年度頃までを見通した分子科学の将来像につい

てまとめを行っている。このまとめた結果をコミュニティの皆様にご披露すべく，日本化学会第９３春季年会特別

企画として「超巨大計算機時代の化学」を，３月２５日（月）13:30 ～ 16:30　立命館大学びわこ・くさつキャンパ



各種事業　123

スにて開催する予定である。文部科学省では，本調査研究の結果に基づき，次々世代のスーパーコンピュータの開

発を開始する計画である。

②人材育成・教育

TCCI では，CMSI の人材育成・教育活動の一環として，図６の教育コースを企画推進，或いは共催した。特に，

超並列化技術国際ワークショップのために米国アルゴンヌ国立研究所から招聘した Jeff Hammond 博士には，国際

ワークショップ以外でも，豊橋技術科学大学，分子研，理研 AICS でセミナー講演をお願いし，参加者に，米国で

の最新状況と日本の状況とを比較できる機会を提供した。

また，懸案となっていた関係大学間での計算科学に関する教育コースの単位互換については，実施可能なものか

ら開始した。

図 6　人材育成・教育
CSMI 人材育成・教育の一環として企画・実施

③人的ネットワークの形成（研究会，シンポジウムの開催）

図７に示す研究会・シンポジウムを開催した。

○ TCCI 第３回研究会：TCCI の全体シンポジウムである第３回研究会を岡崎コンファレンスセンターで開催した。

今年度は，若手研究員全員が発表する企画で，若手の成長を再確認する場となった。今後も，毎年１回は公開の

全体シンポジウムの開催を予定している。

○ TCCI 第２回実験化学との交流シンポジウム：TCCI の関わる有機化学，物理化学，生命科学の実験サイドから計

算科学への期待・要望等に関する交流シンポジウムを開催した。今年も優れた講演者の参加によって，非常に興

味深く有意義なシンポジウムとなった。早速，ご講演頂いた研究者との共同研究の話も持ち上がっている。

○ TCCI 第２回産学連携シンポジウム：企業における計算科学の利用と学術研究への期待，TCCI における研究状況

等の紹介・意見交換を通した産学連携を目的としているが，今回は，卒業生からも意見を聞くことも企画し，４

人の卒業生に講演をお願いした。共通の課題の一つは，社内の関係者に計算化学に関する理解を深めて頂くこと

であった。今年度も半数近くが民間からの参加であり，この分野における産学連携への期待が継続していること

が感じられる。
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図 7　研究会・シンポジウム

④計算機資源の提供

自然科学研究機構計算科学研究センターでは，TCCI 活動の一環として，戦略機関向けに平成２３年度から計算機

資源の 20% の提供を開始している。センターの計算機システムの更新にともない，今年度からは，より多くの計

算機パワーを提供することが可能となった。今後も継続していく予定である。

⑤分子科学アプリの普及に向けて

平成２３年度で終了したナノ統合で開発されたナノ統合ソフトを含む分子科学アプリの民間企業の利用に向けて，

計算科学振興財団のスーパーコンピュータへ分子科学アプリをインストールするなどの連携を進めた。

5-7-3　今後の課題と取組みについて

平成２４年９月から，京の本格利用が開始されている。この世界最速のスーパーコンピュータを利用した成果も，

少しずつ見通しが見えて来ている。今後は，その成果を分り易くマスメディアなどを通して国民に報告していくこと

も課題である。TCCI としても，重点課題，特別支援課題を担当される先生方を支援し，成果創出・報告のお手伝い

を今後も行っていく予定である（図８）。

また，実験化学との交流及び産学連携は今後も継続発展させていく予定である。特に，産学連携については，学生

のキャリアパス拡大に向けて，シンポジウムでの新規課題の発掘・相談，社会人の再教育の場の提供など，産に対す

る一貫性のある対応システムの確立を目指して継続して活動して行く所存である。

図８　TCCI 研究計画


	5-7　「革新的ハイパフォーマンス・コンピューティング・インフラ（HPCI）の構築」HPCI 戦略分野２「新物質・エネルギー創成」計算物質科学イニシアティブ（CMSI）における計算分子科学研究拠点（TCCI）の活動について（文部科学省）
	5-7-1　はじめに
	5-7-2　TCCI の活動について
	5-7-3　今後の課題と取組みについて




