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８．研究施設の現状と将来計画

共同利用設備を充実させ，大学等の共同利用研究者の研究支援を行うことが大学共同利用機関の主要な役目のひと

つである。１９７５年の研究所発足当初から装置開発室と機器センターを設置し，１９７６年に化学試料室，１９７７年に

極低温センターを設置した。さらに１９７９年には電子計算機センターに大型計算機を導入し，１９８３年から極端紫外

光実験施設（UVSOR 施設）で放射光源装置が運転を開始した。これらの施設では単に設備を設置するだけではなく，

共同利用支援業務を滞りなく行うために技術職員を配置した。高度な研究を進めるためには研究開発が不可欠であり，

研究職員との密な連携が必須である。

教員の流動性が高い分子科学研究所では，着任後の研究立ち上げスピードの速さが求められる。また，各研究グルー

プサイズが小さいことも補う必要があり，このような観点でも施設を充実させることが重要である。また，分子研転

出後もこれらの施設を利用することで研究のアクティビティを維持することが可能である。研究者が開発した優れた

装置が転出後も，共同利用設備として施設の管理下でさらに広くの共同利用に供されるケースもある。このように，

研究所にとって施設の充実は，研究職員が流動していくシステムそのものを支援する意味もあり，施設の継続的な運

営が重要である。高度な施設運営を維持するために施設の技術職員の技術の向上に努め，絶えず技術レベルの高い人

材を確保するように留意している。技術職員が研究所外に出かけその高い技術力で研究支援するなどの技術交流も重

要である。

現在，極端紫外光研究施設（UVSOR 施設），計算科学研究センター（組織的には岡崎共通研究施設のひとつ）が大

型設備を有し，計画的に高度化，更新を行うことで世界的にトップクラスの共同利用を実施している。国内外の超大

型の放射光施設やスーパーコンピュータ拠点との連携を図りつつ，差別化・役割分担を行い，機動性を活かした特徴

ある共同利用が進んでいる。機器センター（２００７年に旧機器センター，旧極低温センター，旧化学試料室の機能を

再構築して設置）は本来の共同利用支援業務を行う一方で，ナノテクノロジーネットワーク事業，大学連携研究設備

ネットワーク事業を受託し，特定分野の重点的な強化，大学等の研究を支えるシステム作りを行ってきた。また，装

置開発室は高度な特殊装置・コンポーネント開発にその高い技術力を活かすべく，研究所外からの依頼に対応するこ

とで共同利用施設としての役目を果たしている。

分子研では，共同利用をより活性化し，大学の研究活動に貢献する施策として，新しい人事交流制度を開始する。

これは，かつて法人化前に運用されていた「流動研究部門」制度を元に，現在の人事制度と我が国が置かれている状

況とに対応した新たな取り組みである。具体的には，以下の２つの制度を試行し，分子科学分野のトップレベル研究と，

研究者層の厚みを増強するための支援を行う。特別研究部門では，（１）分子科学分野において最先端の科学を切り拓

く世界的研究者を招聘し，研究に専念できる環境を提供する。（２）分子科学分野において独創的な研究を行なってい

る大学教員をクロスアポイントメントで招聘し，分子研の先端設備を使った研究に集中的に取り組む時間を提供する。

本年度は特別研究部門にクロスアポイントメント教員として１２月１日付で高谷 光准教授（京都大学化学研究所准教

授）が着任され，化学マシンとしての UVSOR の運用強化に尽力している。

（川合眞紀）
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8-1　極端紫外光研究施設（UVSOR）
8-1-1　はじめに

UVSOR 施設は１９８３年１１月１０日に「初点」を発してから３６年が経過した。その間，２００３年度の第一期高度化（低

エミッタンス化，直線部増強４→８か所），２０１２年度の第二期高度化（TOPUP 運転，挿入光源追加，エミッタンス

27 → 17 nm rad）を実施した。２度の光源加速器高度化に成功したことにより，1 GeV 以下の低エネルギー放射光施

設としては，世界最高性能を達成し（電子ビーム低エミッタンス），真空紫外光から軟Ｘ線領域をカバーする国際競

争力をもつ放射光施設として運用している。世界的に見て技術革新の折に旧施設は廃止され，新施設が新地に建設さ

れていくことが常であるが，当時のいわゆる第二世代の面影を残している施設は唯一無二と言える。２度の高度化で

生まれ変わった現在の UVSOR-III は，別の見方をすれば国内で最も若い放射光施設であり，国際的にみても特に

10 eV 付近をカバーする真空紫外光領域では希少な第三世代放射光施設で，今後の国際連携の発展が期待されている。

また中型放射光施設として建設が決定した東北リング（仮）と大型放射光施設 SPring-8 とともに３機関で国際的な先

端放射光施設としての研究主導が求められる。一方，国際研究力の維持には高い光源性能に見合う実験設備の整備が

不可欠であるが，UVSOR-III として８年目を迎え，６種の先端的な挿入光源ビームライン設備（全ビームライン数：

14 ライン）が成熟し，主として材料科学，光化学，環境エネルギー分野の先端的実験成果の収穫期に入った。また

UVSOR の高い光源性能とコンパクトな運転体制の特徴を活かした，独自性の高い特徴的な研究開発が行われており，

新規量子ビーム源の開発や回折限界光源の特性を利用した放射光コヒーレンスの科学も推進している。その他の汎用

性ビームライン（８種）においても，国際的に唯一無二の可視光から真空紫外光まで連続した波長可変な分光システ

ムが稼働しており，材料開発研究にて貴重な成果が発信されている。

先端研究の活動力の維持と同時に，今後の放射光利用においてユーザーコミュニティの拡張と増強が重要であり，

特に歴史的に放射光利用が普及していない化学・バイオ系への分野展開が国際的な命題である。こうした潜在的放射

光利用者となりうる同分野を長年にわたり支えてきた分子科学研究所への期待は高い。分子科学研究所は２０１８年度

から新たな試みとして，主任研究員制度とクロスアポイントメント制度の２つの新しい人事システムを始めた。

UVSOR ではビームライン設備の先端高度化を担う人材として主任研究員制度を活用し，光電子関連分野の増強を行っ

た。一方，ケミカルマシンへ向けた分野開拓を担う人材としてクロスアポイントメント制度を活用し，分子科学分野

において独創的な研究を行なっている大学教員を招聘した。今後，先端放射光設備を使った化学研究に集中的に取り

組む時間を提供する。また加速器部門は専任スタッフが転出したが，引き続きクロスアポイントメントで UVSOR 施

設の運営にご協力いただいている。

さらに３０余年来にわたり積み重ねられた貴重な学術資産と，共同利用環境の継続的支援を視野に入れると，次期

施設計画（UVSOR-IV）を算段する時期にある。本施設規模（小型放射光施設）の光源加速器性能は既に概ね極限化

されており，さらなる光源性能の向上を含めた加速器設備の抜本的な改修が必要であるか否かの判断には，既存技術

の成熟度に応じた導入の是非，あるいは根本的な技術革新など次世代技術の登場が待たれる。そのため現時点で検討

しうる次期施設の形態について，方向性としては大きく２つに分かれる。①現状のリング型光源加速器性能を基本構

造とし，ビームライン実験設備の高度利用に特化することで未踏の学術を広く開拓する先端施設，②低エネルギー光

領域の光源性能を究極的に極限化し，未踏の光源を利用して選択と集中により学術を開拓する先端施設。前者は爆発

的にコミュニティ拡大に繋がるようなロールモデルが第一段階として不可欠であり，後者は光源加速器技術の開発と

その利用法の斬新な提案が求められる。いずれにせよ，現状の UVSOR-III は次施設建設までへの研究活動の持続性を

担保することが責務で，現有の先端光源性能および最適化光源性能を少なくとも今後７～１０年程度維持することに
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よる，先端的量子ビーム実験環境・設備の継続的な提供とその高度化・汎用化による計測分野開拓が最重要課題である。

UVSOR の国際的なコア・コンピタンスをまとめる。

1)　国際的に希少な低エネルギー領域をカバーする世界最高水準の高輝度 VUV 光源とその学術利用

2)　易放射線損傷試料に最適化された放射光源と先端分析システムを提供する国際的に希少な実験施設

3)　国際的に唯一無二の可視光から真空紫外光への低エネルギー帯の波長可変分光システムの提供

8-1-2　現状と将来計画
将来計画の基本的な考え方は前リポート 2018 もご参照いただきたい。次年度は具体的な次期施設の形態を具現化

する作業を中心に，次期施設建設計画の検討を開始すべきと考える。

光源加速器については，従来の１５～２０年の設備更新サイクルを鑑みると，耐久性から数年以内に更新時期を迎え

る基本設備の更新はもちろんであるが，特に当初建設期１９８３年来，未更新の基本設備の更新が緊迫した課題である。

設備トラブルによる不測の停止をさけ，国際的にも希少かつ競争力のある貴重な真空紫外放射光源を安定供給し続け

ることで，多彩な分野の学術発展に資する大学共同利用機関の使命を果たす責務がある。過去の履歴から判断可能な

老朽設備の更新は所長裁量経費により，今後１０年間を目安にその約６割について更新完了させる。当面の設備トラ

ブルへの対処として緊急性の観点では，この更新作業でほぼ十分と判断する。付帯する空調設備，冷却設備や放射線

管理設備は，UVSOR 施設棟の改修工事のタイミングも併せて検討する。また新規光源探査にかかる研究は，今や

UVSOR の独創性「オンリーワン」の代名詞とも呼べるもので，多彩な学術利用あるいは産業利用の展開が期待でき

るため，今後も精力的に推進する。次年度には光源探査を強化すべく准教授１名の着任を予定している。

ビームライン実験設備については，１０年程度の国際的な先端研究の開発サイクルに後れを取らぬように，各ビー

ムラインの利用状況と国際動向を踏まえ，順次設備の高度化が必要である。現在，ビームラインは 14 本が稼働して

おり，海外からの第一線の研究者が利用に来るような競争力のあるアンジュレータビームライン６本を中心に実験設

備の重点整備を進めている。特に真空紫外分光，光電子分光，軟Ｘ線吸収分光は世界的競争力がある。今後は国際利

用率の増加が求められる（昨年度実績：年間 220 件申請，のべ 1,300 名弱来所のうち，国際利用約 9％ @ 先端アンジュ

レータライン，60 名強，民間利用約 6%@ 先端アンジュレータライン）。また汎用設備であるベンディングラインに

おいても，国際的に唯一無二の波長帯をカバーする光反射・吸収測定設備を提供しており，貴重な材料物性評価の成

果が発信され続けている。ベンディングラインは設備の希少性と稼働率を鑑みて将来計画を立て，以下の先端ビーム

ラインとのバランスを取りつつ運用を継続していく。

ここで，UVSOR-III の後継となる次期施設建設を算段するにあたっては，本施設のオンリーワン要素の強化が最重

要課題である。設立当初に萌芽的に掲げられた「ケミカルマシン」の旗印を確固たるものとし，長年蓄積された計測

ノウハウを元に，独創的に放射光の化学利用を推進する研究施設として「ケミカルマシン」の完成を目指したい。そ

のためには高度研究者支援パッケージングとして，分子科学研究所の全面的な協力が不可欠である。UVSOR-III 光源

は THz，赤外，真空紫外線から軟Ｘ線領域をカバーするため，物性・機能研究に最適化されている。BL3U では，溶

液の軟Ｘ線分光による電子状態測定を通じた化学反応の追跡が可能であり，新規ユーザーを巻き込みつつ精力的に行

われている。クロアポ制度のポストを活用し，効果的な共同研究展開と人材育成を推進する。BL4U は軟Ｘ線分光の

顕微イメージングが可能であり，産業界の要望が強く，多彩な利用展開を見せている。昨年度はリチウム端のＸ線吸

収イメージングに世界で初めて成功している。BL5U，BL6U，BL7U では光電子分光法を基軸とした先端装置開発と，

多彩な新規物質群の（スピン）電子状態・電子構造研究が推進されている。光電子分光法を軸に物性研究に注力して



330　研究施設の現状と将来計画

いる HiSOR 施設との機関間連携が重要である。UVSOR の中期計画として，光電子分光ビームラインの重点整備計画

があり，２０１９年度より主任研究員を軸として次世代型の光電子運動量顕微鏡（photoelectron momentum microscope）

の開発を推進している。２０２０年２月にテスト測定を開始し，２０２１年度にはスピン検出機構の増設を予定している。

パワーユーザーにより設備評価と最適化を実施し，２０２２年度にはビームライン整備を完了し，その後速やかに一般

ユーザー利用開始を目指している。冒頭にも述べたが，ビームライン BL1U では光源加速器の研究者らにより，コン

パクトな高性能 UVSOR-III 光源を用いて，アト秒コヒーレンス制御や短パルスガンマ線発生など，極めて独創的な研

究が進められている。国際レベルで本施設でしか実施できない種類の研究であり，今後は開発された量子ビームの各

種計測への応用展開が待たれる。UVSOR の施設としての特徴は，小型で小回りの効く運用体制にある。今後もスピー

ド感のある光源開発研究や，先端装置の開発研究の展開を維持する。

本施設の利用者動向や将来建設計画に関連する外因として，２０１８年度に国内の第三世代放射光施設計画（3 GeV

リング東北計画）が具現化し，連鎖する如く国内における量子ビーム関連施設の将来計画が大きく動き始めた点があ

げられる。そんな中，日本放射光学会が中心となり，学術機関が運用する３つの放射光施設間（UVSOR，PF，

HiSOR）で連携ネットワークを強化していくことが同意された。日本学術会議にて「第２４期学術の大型研究計画に

関するマスタープラン」が承認され，本プログラム「放射光学術基盤ネットワーク」が「学術大型研究計画」の内定

を得ている。要点は，これまでの我が国における放射光施設の稼働状況をふまえ，今後のコミュニティの活性化に資

する計画である。学術系３施設は多様な共同利用・共同研究により，優れた研究成果の創出と人材育成・輩出を４０

年近くにわたり担うことで，世界一の放射光超大国を作り上げ，海外からの協力要請にも積極的に対応してきた。国

内のその他の共用放射光施設は利用者に課金するが，学術系３施設は昨今の資金的に厳しい状況に置かれている大学

研究者に対して高度な研究機会を有効に与えている。この学術系３施設の果たす学術基盤としての役割は今後も欠か

せず，３施設の基盤強化とネットワーク化を進めながら，技術革新や人材育成・輩出の中核的役割を果たす必要がある。

共有する諸課題を連携により解決し，国内各施設へ還元することで，放射光超大国として放射光科学の継続的発展に

貢献し，新たな科学技術の創出につなげることが提案の趣旨である。連携活動の実態としては，各施設の研究会に相

互参加し，各種情報（ユーザー，装置開発，人材育成，国際連携状況など）を共有する段階にある。いずれの施設も

各設備の老朽化による次期計画が緊迫した課題であることが見えている。一方で，施設間のユーザーの重複が少なく，

これらのユーザーの共有によるコミュニティの活性化を模索する案が議論された。あるいは複数施設を利用し成果に

つなげることができる放射光パワーユーザーへの支援も検討され，複施設を相互に利用可能な新申請形態の議論が始

まった。このような連携活動について，多くの放射光ユーザーが集うタイミングで合同研究会を開催するなどしてユー

ザーへ周知し，協力を求める方針である。その他に，技術職員の研修や研究者の相互乗り入れなど，人材育成の仕組

みづくりが重要な課題である。分子科学研究所としては，回折限界光源を供給する施設として国際競争力のある本施

設の国際的な位置付けを明確にしつつ，次期施設建設へ向けた戦略への支援が求められる。

本報告書は，UVSOR 施設運営委員会（２０１８年７月，２０１９年２月，同７月），UVSOR 将来検討ワーキング・小委

員会（２０１８年１０月以降逐次），UVSOR 利用者懇談会（２０１８年１１月，２０１９年１１月），国際諮問委員会（２０１９年

１２月）における意見交換を元に改訂してきたものである（本リポート参照）。また継続して外国人運営顧問により意

見聴取も行われている（分子研リポート 2016，2017，2018 参照）。
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8-2　機器センター
機器センターは，先端機器の開発・維持・管理・運用，汎用的な物性・分析・分光機器の維持・管理・運用，所員

ならびに所外の協力研究・施設利用者への技術支援を主な業務としている。先端機器開発に関しては，研究所内外の

共同利用者と協力して，特色ある測定装置の開発とその共同利用を行っている。また，汎用的な化学分析機器，構造

解析機器，物性測定機器，分光計測機器，および液体窒素・ヘリウム等の寒剤供給装置等の多様な機器の維持・管理

を行い，全国の共同利用者が分子科学研究を推進するための研究支援を担っている。一方，大学連携研究設備ネット

ワークの幹事機関として，機器センター所有の多くの機器を設備ネットワークに登録・公開し，この事業の運営を主

導し事務局を担当している。また，文部科学省受託研究ナノテクノロジープラットフォーム（２０１２～２０２１年度）

分子・物質合成の代表機関・実施機関の運営を担っている。

２０１９年度は，センター内の組織改編が行われた。中村敏和（前電子物性研究部門准教授）と鈴木敏泰（前協奏分

子システム研究センター准教授）の２名が，それぞれ分析チーム，合成チームのチームリーダーとして加わり，共同

利用チーム（チームリーダーはセンター長）と合わせて３つのチームが構成された。専任技術職員は，昨年と比べて

２名増員され（１名配置換，１名新規採用）７名となり，また，技術系特任専門員１名，技術支援員２名，事務支援

員１名が配置されている。これに加えて，前述２事業において，特任研究員２名，技術系特任専門員１名，技術系派

遣職員１名，事務系特任専門員３名，事務系派遣職員２名を配置している。また，２０１９年度末の高速原子間力顕微

鏡の導入に向けて，機器センターとしては初の主任研究員１名が選考中である。

研究所全体として大規模装置を効率的に運用する必要性の高まりを受けて，機器センターにおいて，比較的汎用性

の高い装置群を集中的かつ経常的に管理することとなった。その一環として，ナノテクノロジーネットワーク事業

（２０１１年度にて終了）で運営されてきた 920 MHz NMR（２０１６年度にて利用停止）および高分解能透過電子顕微鏡

（２０１５年度にて利用停止），さらに，Ｘ線光電子分光器，集束イオンビーム加工装置，走査型電子顕微鏡の計５装置が，

機器センターに移管された。２０１２年７月より，「ナノテクノロジーネットワーク事業」の発展である「文部科学省ナ

ノテクノロジープラットフォーム（ナノプラットフォーム）事業」が開始された。ナノテクノロジープラットフォー

ムは３つのプラットフォーム（微細構造解析，微細加工，分子・物質合成）と１つのセンターが運用しており，分子

科学研究所は分子・物質合成プラットフォーム（全１０機関）の代表機関として中核を担い，実施機関としても参画

している。機器センターは，ナノテクプラットフォーム実施機関における共用設備運用組織として登録されており，

２０１５年度からはナノプラットフォーム室を統合し，実質的な運用事務もすべて機器センターが行っており，様々な

汎用設備の維持・管理と所外研究者への供用サポートを継続している。２０１５年度から，機器センター所有の設備の

うち所外公開装置はすべてナノプラットフォームにて運用する体制となった。これにより，Ｘ線回折，熱分析装置，

ナノ秒・ピコ秒レーザーなどが新たにナノプラットフォームを通した利用となった。また，理化学研究所より移管さ

れた２台の NMR 装置は２０１３年秋より本格的な供用が開始されており，安定に動作している。電子スピン共鳴装置

に関しても各コンポーネントのアップグレードや様々なオプションの導入によって，研究環境の整備が行われた。

２０１３年度には，２０１２年度ナノプラットフォーム補正予算により，マイクロストラクチャー製作装置（マスクレス

露光装置，３次元光学プロファイラーシステム，クリーンブース），低真空分析走査電子顕微鏡，機能性材料バンド

構造顕微分析システム（紫外光電子分光），Ｘ線溶液散乱装置が導入され，マイクロストラクチャー製作装置は装置

開発室が管理し，それ以外の３機器は担当教員のもと機器センターが維持・管理・運用し，既に多くの利用がある。

２０１７年度には，他では利用しにくく外部利用頻度の高い極低温・微結晶単結晶Ｘ線回折の検出器の更新，マトリッ

クス支援レーザー脱離イオン化（MALDI-TOF）質量分析計の新規導入，示差走査熱量計（DSC），熱重量計（TGA）
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の新規導入などを行い，２０１８年度は，光励起状態の時間分解高磁場パルス電子スピン共鳴測定を可能にするための

大強度ナノ秒レーザー・OPO システムを新規導入した。２０１９年度には，オペランド多目的粉末・薄膜Ｘ線回折装置

が導入され，年度末には高速原子間力顕微鏡２機が導入予定である。さらに，もともと競争資金で購入された汎用的

な機器の共有・共同利用機器化が始まり，高性能二重収束質量分析計（所内共通機器，魚住教授より），ESI-TOF 型

質量分析装置（所内共通機器，藤田卓越教授より），電界放出形透過電子顕微鏡（共同利用機器，魚住教授より）が

登録されている。

所外委員５名を含む機器センター運営委員会では，施設利用の審査を行うほか，施設利用の在り方やセンターの将

来計画について，所内外の意見を集約しつつ方向性を定める。利用状況として，最近では年間 200 件程度の所外利用

グループがあり，共同利用機関としての責務は十分に果たしている。さらに前述の２事業を推進しつつ大学共同利用

機関法人としての寄与をより明確にすべきであろう。一方で国家全体の厳しい財務状況を考慮すると，汎用機器の配

置や利用を明確な戦略のもとに進めることが不可欠となるのは言をまたない。実際，現在の所有機器の多くが１５年

以上経過したもので老朽化が進み，920 MHz NMR 装置などの一部装置の停止を決定した。これにより運営予算にお

ける経費圧迫が緩和され，能動的に更新プランを遂行することが可能となった。所内で機器導入検討委員会を立ち上

げ，所内外の要望と需要を検討し，重点化の方向性と導入優先順位を議論できるようになり，２０１７～２０１９年度は

上述の新規導入が可能となった。

中長期的にどのような機器ラインアップを維持するかの検討については，次の３つのタイプに階層化することを想

定する。

1) 比較的多数のグループ（特に研究所内）が研究を遂行していく上で不可欠な共通基盤的機器。これらの維持は，特

に人事流動の活発な分子研において，各グループが類似の装置をそれぞれ新たに用意する必要がない環境作りの面

で，最重要である。一方，使用頻度や維持経費の点で負担が大きいと判断されたものは見直しの対象とし，所内特

定グループや他機関へも含めた移設などにより有効に利用してもらうことも検討する。

2) 当機器センターとしての特色ある測定機器。汎用機器をベースとしつつ改良を加えることによってオリジナル性の

高いシステムを開発し，それを共同利用に供する取り組みを強化する。分子科学研究所の特色として「低温」「オ

ペランド」を柱とした分野強化を進める。その際，技術職員が積極的に関与して技術力を高めることが重要であり，

主任研究員制度の適用も視野に含める。所外の研究者の要請・提案を取り込みつつ連携して進めるとともに，所内

研究者の積極的な関与も求める。当センター内のみならず，UVSOR をはじめとする所内センター等と共同して取

り組むことも効果的である。所内技術職員の連携協力が技術を支えるのに不可欠であるが，コミュニティ全体から

提案を求める体制づくりも必要となろう。

3) 国際的な水準での先端的機器。分子科学の発展・深化を強力に推進する研究拠点としての分子研の役割を体現する

施設として，UVSOR や計算科学研究センターと同様に，機器センターも機能する必要がある。高磁場 NMR 装置

や ESR 装置は，国際的な競争力を有する先端的機器群であり，研究所全体として明確に位置付けを行い，利用・運

営体制を整備することによって，このミッションに対応すべきである。国外からの利用にも対応するため，技術職

員には国際性が求められる。2) と同様に，所外コミュニティからの要請・提案と，所内研究者の積極的関与が不可

欠である。特に，新規ユーザーの開拓は，分子科学の新領域形成へと繋がると期待されるものであり，これまで分

子研との繋がりがあまり深くはなかった研究者層・学協会との積極的な連携を模索することにも取り組む。先端的

機器は不断の性能更新が宿命であるが，全ての面でトップたることは不可能であるので，意識して差別化を行い，

分子研ならではの機器集合体を構成することに留意する。
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これらを機能的に運営するため組織改編が行われ，機器センター長のもと，分析チーム，合成チーム，共同利用チー

ムの３つのチームを据え，分析チームのチームリーダーに中村敏和前准教授，合成チームのチームリーダーに鈴木敏

泰前准教授が配置換された。この２名のチームリーダーが協力研究を中心とした質の高い研究に取り組み，また，各

チームの統括や新規導入機器策定等を行っている。共同利用チームは，２名のチームリーダーと３名の特任研究員（マ

ネージャー・コーディネータ）が大学連携研究設備ネットワークとナノテクノロジープラットフォームの運営を担っ

ている。

２０１９年度には，明大寺キャンパスの装置開発棟・極低温棟・レーザー棟の建物改修が行われており，これまで点

在していた機器センター機器室を極低温棟と実験棟一部に集約し，２０２０年度以降，新規機器導入とともに飛躍的な

機能向上を図る計画である。
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8-3　装置開発室
装置開発室は，分子科学分野の研究者と協力し最先端の研究に必要となる装置や技術を開発することと，日常の実

験研究において必要となる装置や部品類の設計・製作に迅速に対応する，という二つの役割を担っている。製作依頼

件数は年間 300 件近くに及ぶ。新しい装置の開発では技術職員が研究者と密接に連携し，また，日常の実験研究で必

要となる工作依頼などについては，機械加工技能を持つ技術支援員が中心となり，対応している。

分子研外部からの製作・開発依頼受付を２００５年度より分子研の共同利用の一環として開始し，近年は年間 30 件程

度を受け入れている。当初は施設利用が多かったが，２０１６年度からは，開発要素の大きな依頼は「協力研究」とし

て受入れることとした。また，２０１９年度より新たな試みとして，民間の有償利用も受け入れることとしている。

装置開発室は大きく機械工作を担当するメカトロニクスセクションと電子回路工作を担当するエレクトロニクスセ

クションに分かれている。メカトロニクスセクションでは従来の機械加工技術の超精密化に向けた取り組みに加え，

近年では，リソグラフィなど非機械加工による超微細加工技術の習得に取り組んでいる。エレクトロニクスセクショ

ンでは，高速化や多機能化が進む電子回路の需要にこたえるために，プログラマブル論理回路素子を用いたカスタム

IC の開発等に取り組んでいる。これに加えて，CAM やシミュレーションなどのデジタルエンジニアリングの導入を

進めている。

装置開発室の設備については，創設から４０年が経過し，老朽化，性能不足，精度低下などが進み，設備の更新は

急務となっている。２０１３年度には，ナノテクノロジープラットフォーム事業の一環として，マイクロストラクチャー

製作・評価のための先進設備を導入することができた。また，２０１９年度には５軸加工機と電子ビームリソグラフィー

装置の導入を行った。また，附属３棟の改修により，工作環境およびクリーンルームの整備を行うこともできた。今

後も，装置開発室の将来計画・将来像の検討を進めながら，その方向性を強く意識しつつ，日常の実験研究を支える

ための基盤的設備，先端技術習得のための先進設備，双方の更新・導入を進める。また，他機関との連携や，他機関

共用設備の利用も積極的に検討する。
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8-4　計算科学研究センター
計算科学研究センターは，２０００年度の電子計算機センターから計算科学研究センターへの組織改組にともない，

従来の共同利用に加えて，理論，方法論の開発等の研究，さらに，研究の場の提供，ネットワーク業務の支援，人材

育成等に取り組んでいる。２０１９年度においても，次世代スーパーコンピュータプロジェクト支援，ネットワーク管

理室支援等をはじめとした様々な活動を展開している。上記プロジェクトについてはそれぞれの項に詳しく，ここで

は共同利用に関する活動を中心に，特に設備の運用等について記す。

２０１９年１２月現在の共同利用サービスを行っている計算機システムの概要を示す。本システムは，旧来「超高速

分子シミュレータ」と「高性能分子シミュレータ」の２システムから構成されてきたが，２０１７年１０月の更新以降「高

性能分子シミュレータ」の１システムに統合した。本シミュレータでは，いずれも量子化学，分子シミュレーション，

固体電子論などの共同利用の多様な計算要求に応えうるための汎用性があるばかりでなく，ユーザーサイドの PC ク

ラスタでは不可能な大規模計算を実行できる性能を有する。

高性能分子シミュレータは，主として日本電気製の LX シリーズで構成される 1077 ノードの共有メモリ型スカラ計算

機クラスタであり，全サーバは同一体系の CPU（Intel Xeon）および OS（Linux 3.10）をもとに，バイナリ互換性を保ち

一体的に運用される。システム全体として総演算性能 4.24 PFlops で総メモリ容量 222 TByte 超である。LX シリーズのク

ラスタは運用形態を念頭に置いて２タイプから構成されている。１つは TypeN と呼ぶノード単位の利用形態向けクラス

タで，2.4 GHz のクロック周波数を持つ 40 コア，192 GB メモリ構成のノード 794 台と，メモリ構成を 768 GB に強化し

た 26 台からなる PC クラスタである。もう１つは TypeC と呼ぶコア単位の利用形態向けクラスタで，3.0 GHz のクロッ

ク周波数を持つ 36 コア，192 GB メモリ構成のノード 159 台と，24 コアに GPGPU を２基搭載した演算性能を強化したノー

ド 98 台からなる PC クラスタである。インターコネクトは，Omni-Path アーキテクチャを採用し，全台数を 100 Gb/s で相

互接続しており，大規模な分子動力学計算などノードをまたがる並列ジョブを高速で実行することができる。これら PC

クラスタは 9.4 PB の容量を持つ外部磁気ディスクを共有し，Lustre ファイルシステムを構成している。

ハードウェアに加え，利用者が分子科学の計算をすぐに始められるようにソフトウェアについても整備を行ってい

る。量子化学分野においては，Gaussian 16，GAMESS，Molpro，Molcas，TURBOMOLE，分子動力学分野では，

Amber，NAMD，GROMACS などがインストールされている。これらを使った計算は全体の 1/3 強を占めている。

共同利用に関しては，２０１９年度は 268 研究グループにより，総数 1,007 名（２０２０年２月現在）におよぶ利用者

がこれらのシステムを日常的に利用している。近年，共同利用における利用者数が増加傾向にあり，このことは計算

科学研究センターが分子科学分野や物性科学分野において極めて重要な役割を担っており，特色のある計算機資源と

ソフトウエアを提供していることを示している。

計算科学研究センターは，国家基幹技術の一つとして位置づけられているポスト「京」開発事業（フラッグシップ

２０２０プロジェクト）において，ポスト「京」を用いて重点的に取り組むべき社会的・科学的課題（重点課題）のうち，

とくにナノサイエンスに関わるアプリケーション開発「重点課題（５）エネルギーの高効率な創出，変換・貯蔵，利

用の新規基盤技術の開発」において重要な役割の一端を担っている。また，同「重点課題（７）次世代の産業を支え

る新機能デバイス・高性能材料の創成」，ポスト「京」萌芽的課題アプリケーション開発「萌芽的課題　基礎科学の

挑戦—複合・マルチスケール問題を通した極限の探求」，科学技術人材育成のコンソーシアムの構築事業「計算物質

科学人材育成コンソーシアム」，元素戦略プロジェクト＜研究拠点形成型＞とも連携を行っている。これら５つの大

規模並列計算を志向したプロジェクトを支援し，各分野コミュニティにおける並列計算の高度化へさらなる取り組み

を促すことを目的として東北大学金属材料研究所，東京大学物性研究所，自然科学研究機構分子科学研究所が共同で



336　研究施設の現状と将来計画

「計算物質科学スーパーコンピュータ共用事業（SCCMS）」を運営しており，２０１９年度はこれらプロジェクトにコン

ピュータ資源の一部（20% 未満）を提供・協力している。さらに，ハード・ソフトでの協力以外にも，分野振興およ

び人材育成に関して，スーパーコンピュータワークショップ「凝縮系の構造，物性，ダイナミクス」と２つのウィンター

スクール「第９回量子化学スクール」と「第１３回分子シミュレーションスクール—基礎から応用まで—」を開催した。

2019 年度　システム構成

高性能分子シミュレータシステム 4.24 PFlops

クラスタ演算サーバ TypeN

型番：日本電気 LX 2U-Twin2 サーバ 406Rh-2

ＯＳ：Linux

コア数：31,760 コア（40 コア× 794 ノード）2.4 GHz

総理論性能：2,439 TFlops（3,072 GFlops × 794 ノード）
総メモリ容量：152 TB（192 GB × 794 ノード）

クラスタ演算サーバ TypeNF（メモリ強化）
型番：日本電気 LX 1U サーバ 110Rh-1

ＯＳ：Linux

コア数：1,040 コア（40 コア× 26 ノード）2.4 GHz

総理論性能：79 TFlops（3,072 GFlops × 26 ノード）
総メモリ容量：19 TB（768 GB × 26 ノード）

クラスタ演算サーバ TypeC

型番：日本電気 LX 1U サーバ 110Rh-1

ＯＳ：Linux

コア数：5,724 コア（36 コア× 159 ノード）3.0 GHz

総理論性能：549 TFlops（3,456 GFlops × 159 ノード）
総メモリ容量：30 TB（192 GB × 159 ノード）

クラスタ演算サーバ TypeCA（演算性能強化）
型番：日本電気 LX 4U-GPU サーバ 108Th-4G

ＯＳ：Linux

コア数：2,352 コア（24 コア× 98 ノード）3.0 GHz

総理論性能：226 TFlops（2,304 GFlops × 98 ノード）+ 944 TFlops（NVIDIA Tesla P100 × 192, V100 × 20）
総メモリ容量：19 TB（192 GB × 98 ノード）

外部磁気ディスク装置
型番：DDN SFA14KX

総ディスク容量：9.4 PB

高速ネットワーク装置
型番：Intel Omni-Path Architecture 100Gbps

フロントエンドサーバ
型番：日本電気 LX 2U-Twin2 サーバ 406Rh-2

ＯＳ：Linux

総メモリ容量：1,536 GB（192 GB × 8 ノード）
運用管理クラスタ

型番：日本電気 Express5800/R120g-1M

ＯＳ：Linux

総メモリ容量：1,024 GB（64 GB × 16 ノード）
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8-5　生命創成探究センター
生命創成探究センター（Exploratory Research Center on Life and Living Systems = ExCELLS）は，自然科学研究機構の

更なる機能強化を目指すために，岡崎統合バイオサイエンスセンターを中核として機構の組織を再編・統合して

２０１８年４月に設置された機構直轄の組織である。本センターでは，「生きているとは何か？」という人類の根源的な

問いの解明に向けて，生命の仕組みを観察する新たな技術を開発するとともに，蓄積されていく多様な情報の中に隠

されている意味を読み解き，さらに合成・構成的アプローチを通じて生命の基本情報の重要性を検証する活動を行っ

ている。こうした「みる・よむ・つくる」のアプローチを基軸に，極限環境生命の研究者とも協力しながら異分野融

合型の研究を進め，生命の設計原理を探究する。この目的のもとに，国内外の大学・研究機関の連携によりコミュニティ

横断型の共同利用・共同研究を推進する。

生命創成探究センターは，センター長の統括のもとに，創成研究領域と極限環境生命探査室から構成されている。

創成研究領域は「みる・よむ・つくる」の３つのアプローチ法を開拓するとともに，それらを１つの流れとして捉え，

生命のダイナミズムの本質に迫る研究を展開する。２０１９年９月にはバイオフォトニクス研究グループを新規に立ち

上げた。

「みる」アプローチでは，革新的な計測手法を開発し，複雑な生命システム全体の中における各構成要素のダイナミッ

クな振る舞いをありのままに観測する。さらに，その背景にある物理化学的諸量の変化の可視化を行う。

「よむ」アプローチでは，計測・観測を通じて蓄積されていく多様な生命情報の中に隠されている意味を解読し，

理論体系化し，予測するための情報科学・理論科学・計算科学的アプローチを発展させる。

「つくる」アプローチでは，生命システムを実験的に構成すること，あるいは計算機上で構築することを通じて，

外部環境の変動の中で秩序創発していくロバストな生命の本質を統合的に理解する。

すなわち，「みる」ことで学ぶ生物研究から「よむ」さらには「つくる」ことで学ぶ生命科学への流れを実現し，

上記の３つのアプローチを一体として研究を進めていくことで，ダイナミックな生命の設計原理の解明を目指す。こ

うした研究の発展に資するため，多様な共同利用・共同研究を実施する。２０１９年は，本センター以外の研究機関に

所属する複数の研究者が研究グループを構成したうえで，新規な研究手法・測定手法の開発等を通じて分野横断的な

研究を推進する連携研究グループの活動に加えて，機構外の研究者がセンター内の複数のグループとともに異分野融

合研究に取り組む ExCELLS 課題研究を実施し，そのうち１件はシーズ発掘から本格研究に発展した。

一方，極限環境生命探査室では深海，地下，極地，大気圏外などにおける生命体の活動を探査・解析することを目

指して生命の始原形態と環境適応戦略を理解する研究を実施する。海洋研究開発機構と連携した深海・地下生命研究

グループと極限環境生命分子研究グループが活動しており，これらに加えて，生命の極限環境適応に関する研究を推

進する客員研究グループを新規に設置する準備を進めている。

異分野融合研究を推進するためのセミナーや研究会も活発に行っており，海外との研究者との学際的交流を企図し

たシンポジウムも開催している。２０１９年度は，アカデミアシニカ生物化学研究所（台湾）と学術交流協定を締結し，

同研究所からの外国人研究職員の受け入れ準備を進めている。

分子科学研究所を兼務している教員のうち，加藤晃一教授がセンター長をつとめるとともに生命分子動秩序創発研究

グループと極限環境生命分子研究グループを主宰し，青野重利教授が金属生命科学研究グループ，奥村久士准教授が生

命分子動態シミュレーション研究グループ，古賀信康准教授が生命分子創成研究グループをそれぞれ主宰している。
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