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5-6　「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）
5-6-1　はじめに
(1)　CMSI について

スーパーコンピュータ「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年度より活動を開始し，平成

２７年度で５年間の活動を完了した。

(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５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」

第５部会：「マルチスケール材料科学」

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，第５部会が第４部会から独立した。また，第４部会の重点課題と特別支援課題の内，「燃料電池」

と「リチウムイオン電池」に関する課題が統合されて重点課題「エネルギー変換の界面科学」に再編成された。また，

第２部会の重点課題の見直しも行われ，平成２６年度から重点課題が「密度汎関数法によるナノ構造時空場での電子

機能予測とその実現」に変更となり，従来の特別支援課題「ナノ構造体における光誘起電子ダイナミクスと光・電子

機能性量子デバイスの開発」の発展したものを統合する形になった。

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２７年度を中心に５年間の分野振興活動の報告を行う。
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図 1　分子科学が担当する重点課題

図 2　TCCI で支援する特別支援課題

5-6-2　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。
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図 3　計算分子科学研究拠点（TCCI）体制

図 4　CMSI 研究員・教員配置

図 5　TCCI 委員会など
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(2)　平成 27 年度の活動について

①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６－１から図６－４までの教育コースを企画推進，或

いは共催した。平成２７年度，超並列化技術国際ワークショップは，CMSI若手国際ワークショップと合わせて実施

することにより，昨年同様２日間の開催とし，海外研究者３名，国内研究者９名の招待講演とともにポスター発表

も行った。講演者・参加者の間で活発な議論が行われた。

平成２７年度も人材育成の一環として，国際 HPCサマースクールに研究員１名を派遣した（図６－５）。

平成２７年度，阪大が中心となって計算科学技術特論 A（ネットワーク配信）が上期に開催され，下期には東大

を中心にソフト開発者のための計算科学技術特論 Cが開講され，多数の大学生，研究員などが参加した。TCCIも

授業を分担した。

図 6–1　人材育成・教育
CMSI 人材育成・教育の一環として企画・実施

夏の学校をサポート

図 6–2　人材育成・教育
CMSI 人材育成・教育の一環として企画・実施

「TCCI ウィンターカレッジ—分子シミュレーション」としてサポート
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図 6–3　人材育成・教育
CMSI 人材育成・教育の一環として企画・実施

「TCCI ウィンターカレッジ：量子化学」としてサポート

図 6–4　人材育成・教育
CMSI 人材育成・教育の一環として企画・実施

International Workshop on Massively Parallel Programming Now

図 6–5　人材育成・教育
International Summer School on HPC Challenges in Computational Sciences へ派遣

②人的ネットワークの形成（研究会，シンポジウムの開催）

図７－１から図７－３に示す研究会・シンポジウムを開催した。平成２７年度については以下の通り。
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図 7–1　TCCI 研究会
全体シンポジウムとして開催

図 7–2　実験化学との交流シンポジウム

図 7–3　産学連携シンポジウム

○ TCCI第６回研究会：TCCIの全体シンポジウムである第６回研究会を最終報告会として３月に岡崎コンファレン

スセンターで開催した。今年度も，「実験化学との交流シンポジウム」も兼ねて開催した。このため，実験研究

者４名の他，関係機関からの来賓を含めて合わせて１０名の方々に招待講演をお願いし，TCCIからの成果報告
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１１件を行った。活発な議論は勿論のこと，併せて実験サイドから，また，高所・大所からコメントを頂いた。

○ TCCI第５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・意見交換を通して産学連携を目的としている。平成２７年度は，「次世代電池」（ポスト LIB)をテーマ

とし，民間企業の団体であるスーパーコンピューティング技術産業応用協議会（産応協）及び平成２７年度から

始まった計算物質科学人材育成コンソーシアムと，共同で開催した。また，京大触媒・電池元素戦略拠点（ESICB）

も協賛を頂き，ESICBからのご講演に加えて，民間企業の事例紹介として豊田中研のご講演が行われた。産応協

との共同開催としたこと，民間企業の関心の高いテーマであったため，昨年度同様，従来以上の多くの民間企業

の方々にご参加頂いたことは収穫であった。

③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（RCCS）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%の提供して，研究推進に貢献してきた。

④基盤ソフト（分子科学アプリ）の普及に向けて（図８）

平成２４年度補正予算により実現したナノ統合ソフトを含む分子科学アプリの民間企業利用向け環境を，平成２７

年度も維持した。

⑤アウトリーチ活動について

３年に一度開催される分子研の一般公開において，TCCI関係者が作成した「京コンピュータを用いた小児マヒ

ウイルスの全原子分子動力学シミュレーション」（３次元 CG）及び「メタンハイドレートの分解（純水と塩水中の

比較）」（３次元 CG）をその解説ポスターとともに展示し，小学生を含む多くの一般国民に対し成果として紹介した。

・２０１４年分子研一般公開，１０月１７日（土）

図 8　基盤ソフトウェア一覧
分子科学における基盤ソフトウェアとして，上記のソフトを用意しています。ダウンロード先のご紹介の他，TCCI

マシン等で試用して頂くことが可能です。但し，ライセンスは，ソフト毎に異なりますので，ご確認をお願い致します。
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