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Swastibarata
Bhattacharyya
Materials Science
Division Researcher
Department of Physics, Yoko-
hama National University

I did my masters in physics 
from Indian Institute of 
Technology Guwahati. I 
received my PhD in the 
field of material science 
from Indian Institute of 
Science, Bangalore. At 
present, I am working on 
first principles mapping 
onto phase field model at 
Department of Physics, 
Yokohama National University, Japan.
 
Motivation for applying for the position
To learn development of first principles based 
theory and code that will be used to study mate-
rials properties.

Mission/Role
Phase field methods are very effective in study-
ing the evolution of microstructures in various 
materials. We want to bridge this empirical 
method to the first principles based atomistic 
methods.
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Ambition
To  l e a rn  and  
contribute to the 
first-principles all- 
e lectron mixed 
bas i s  program 
TOMBO.

Sergi
Ruiz-Barragan
Molecular Science
Division Researcher
Japan Atomic Energy Agency

Graduated in Chemistry at 
University of Girona and 
received the Doctorate in 
the same university with a 
exited states and non-sta-
tionary processes thesis. 
Current research with path 
integrals  and QM/MM 
Molecular dynamics in 
Shiga's group at JAEA .

Motivation for applying 
for the position
Develop new methods for 
s t u d y i n g  d y n am i c s .  
Chemist is not a static science and I think that 
we need to understand correctly the movement 
of atoms and molecules to improve the reaction 
and obtain greener ways to produce some prod-
ucts. 

Mission/Role
To improve the path integral code for QM/MM 
and use it for study some reactions with the 
solvent for understand the temperature and the 
isotope effects in reactions. 

Sankar Kumar 
Deb Nath
Materials Science 
Division Researcher
Institute for Materials Research, 
Tohoku University

I obtained Ph.D. from the 
department of Mechanical 
Engineering, Bangladesh 
University of Engineering 
and Technology, Dhaka, 
Bangladesh on the mechan-
ics of composite materials.
Majored in multi-scale mod-
elling in mechanics of solids 
and liquids, atomistic simu-
lations of physics and chem-
istry related problems.
Currently I am working on the phase field modelling of Cu, 
Al and Cu-Al alloys using molecular dynamics simulation.

Motivation for applying for the position
Dendrite structures are formed during the solidifi-
cation of pure and alloy materials due to the anisot-
ropy of the phase change of the solid-liquid inter-
face. Detailed investigation of the physical and 
thermodynamic properties of the solid liquid inter-
face are needed by the atomistic approach like 
molecular dynamic simulations to study the anisot-
ropy of the solid-liquid interface during solidification 
using the large scale phase field modelling.

Mission/Role
The anisotropy of the solid-liquid interfacial prop-
erties of Cu, Al and Cu-Al alloys such as kinetic 
coefficient, melting point, interfacial free energy 
etc. will be determined from the project.
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Ambition
Provide a new 
program for doing 
molecular dynamics 
and path integrals 
at the same time 
that I improve my 
conception of the 
molecular move-
ment. 

Ambition
My  a i m  i s  t o  
investigate the 
thermodynamic 
properties of the 
solid-liquid inter-
face of Cu, Al and 
Cu-Al alloys.
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SMASHの開発者･
石村さんに聞く

2014年9月1日、量子化学計算プログラムのニューフェースがオープ

ンソースライセンスでweb公開された。その名はSMASH。量子化

学計算分野には、すでにGaussianやGAMESSといった大きなシェア

をもつプログラムがあり、世界中の研究者･技術者の知識と経験を取

り込み進化を続けている。そのような状況のなか、驚くべきことに

SMASHはたった一人の研究者の不断の努力と熱意によって開発さ

れ、公開にまでたどり着いた。そのSMASHの開発者である石村和也

さんにスポットを当ててみた。

話し手：

石村和也 いしむら  かずや
自然科学研究機構 分子科学研究所
計算分子科学研究拠点 特任研究員

聞き手：

澁田 靖　しぶた  やすし

東京大学大学院工学系研究科 
マテリアル工学専攻 准教授

メニーコア時代の量子化学計算

SMASHの正式名称はScalable Molecular

Analysis Solver for High performance 

computing systems。その名の通り、スカラ

型CPU搭載マシンであればPCクラスタから

「京」まで、ルーチンワークで電子状態および

構造最適化計算が可能なのが特色である。

　量子化学計算では、水素原子など一部の

例 外を除 いて 解 析 的 に 解 けない

Schrödinger方程式に、化学･物理的知見

に基づいた近似を導入して、分子の電子分布

などを求める。具体的には、原子軌道（原子の

電子分布）と座標を入力として、最も基礎となる

Hartree-Fock計算をおこなうと、分子軌道（分

子の電子分布）を得ることができる（図１）。計

算量はおおよそ原子数の3乗、高精度計算

では5乗以上に比例して増加するため、計算

の高速化と並列化が不可欠である。

　SMASHでは、座標軸を回転させて演算

量を削減するPople-Hehre法と漸化式を用

いて高い軌道角運動量項を効率的に求める

McMurchie-Davidson法を組み合わせて、

ほとんどの量子化学計算で行われる原子軌

道2電子積分計算の高速化を実現した。ま

た、結合長、角度、ねじれ角の情報を利用す

るredundant座標などの導入により、構造最

適化サイクルを削減して、より実用的なプロ

グラムになっている。

　実際、SMASHによる大規模並列計算で

は、360原子からなる2層グラフェン（C₁₅₀H₃₀）₂

のB3LYPエネルギー計算を、「京」10万CPU

コアを用いておこなった結果、5万倍のス

ピードアップと実行効率13%を達成した

（図2）。また1ノード計算性能としては、タキ

ソール（C₄₇H₅₁NO₁₄）分子のHartree-Fock

エネルギー計算時間をGAMESSと比較して

最大40%削減することに成功している。

　これは、これまで困難とされていた巨大分

子の電子状態関連の大規模並列計算に一

筋の光を与えるもので、メニーコア時代を迎え

て効率的な開発を進めるための基盤ツール

として多くの期待を集めている。このような大

きな可能性を秘めた大規模並列量子化学計

算プログラムの開発に、石村さんはなぜひとり

で立ち向かったのだろう。

SMASH開発のきっかけと苦労

　石村さんは卒論研究以来、量子化学計算

の研究に携わってきた。プログラムは

GAMESSをベースにして開発してきた。そ

の間、2電子積分計算および電子相関計算

の一つである2次の摂動(MP2)法に関する

コードが公式にGAMESSに採用されるなど、

アルゴリズムとプログラム開発の経験を着実

に積み重ねてきた。ところがあるとき、より高
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図２．DFTエネルギー計算の並列性能：二層グラフェン

図１．量子化学計計算（イメージ）

アプリケーション開発の最前線から  第  8  回 Comppuutationnal  Materiialss  Sciennce  Initiative
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澁田  靖  しぶた  やすし

今回のインタビューを通じて、目に見え

る成果が得られるまでに多くの時間と

労力を要するプログラム開発と、次世

代の人材育成との間に、多くの共通点

があると感じました。石村さんのプロ

グラム開発にかける不断の努力と熱意

に触れることにより、学部学生や大学院

生への教育のあり方に日々苦心する一

人の大学若手教員として、大いに触発

される良い機会となりました。

い並列性能を実現するためGAMESSに

OpenMPを導入しようとしたところ、変数の取

り方から骨格部分にいたるまで大幅に変更

する必要が生じ、結果的に特定の計算しか

できない特殊なコードになってしまった。当

然、それをGAMESS本体に採用してもらうこ

とはできない。石村さんはこのとき、メニーコ

ア時代の計算機を効率よく使うプログラムの

必要性を痛感した。そして、既存のプログラ

ムベースでの開発に限界を感じ、「それなら

一から自分でつくってしまったほうが結果

的に早いだろう」と、大規模並列量子化学

計算プログラムの本格的な開発を始めた

のである。

　プログラム開発と聞くと一日中キーボードを

たたいている姿を想像してしまうが、石村さん

の場合、紙と鉛筆を用いた作業に多くの時間

を費やすという。プログラムを速くするための

式の形や、多次元配列の並び、ループの回し

方、適切な近似の導入などを総合的に考え

てアルゴリズムをつくっていく過程が重要であ

り、プログラムを書くこと自体にはそれほど大き

な苦労はなかった。半面、SMASHを開発し

ていく中で、こういうプログラムを一からつくっ

てもどう評価されるか分からないという不安と

苦悩があった。メインのアルゴリズムはすで

に論文にされており、それを具体化して誰も

が自由に使えるようにするのがSMASHの開

発だ。その意味では、プログラム開発はあく

まで目的ではなく手段であり、手段のところで

時間をかけても成果としてのアウトプットが見

えにくいのが正直なところである。

あらたな出会いと発展

　たった一人で地道に開発を続けてきた石

村さんであったが、今、その努力が着実に花

開きつつある。昨年のプログラム公開以降、

SMASHを使って量子化学計算を始めたい

という申し出や、SMASHプログラムの一部の

機能を取り込んで自前のプログラムを開発し

たいという要望など、さまざまな分野の研究者

･開発者からコンタクトがあった。予想外だっ

たのは計算機科学分野からの反応で、計算

機の専門家ならではのプログラムの詳細につ

いての問い合わせもあった。オープンソース

ライセンスかつシンプルな実行方法にしたこと

で、わずか半年という短期間に多様な分野の

人を惹きつけ、新しいシーズを生み出すことに

成功したのだ。「SMASHは一部だけ使っても

らってもいいし、どっぷりとSMASHに関わって

もらってもいい。ポスト「京」にむけてやるべき

ことはたくさんあるので、興味のある人にどん

どん開発に加わってもらい、多様なレベルで

連携をしていきたい」。石村さんはユーザー

の力に期待している。

　一方、SMASHは量子化学計算に対する

ニーズに対しても確実に期待に応えている。

例えば石村さんは、文部科学省「元素戦略プ

ロジェクト」と連携し、自動車の排ガス浄化触

媒における代替金属を探そうと量子化学の

立場から検討している。金属酸化物担体上

の金属触媒の量子化学計算では、担体や触

媒の特性にクラスタサイズの影響が出ないよ

うにするため、最低でも数nm以上のサイズが

必要であると考えられる。石村さんはすでに

560原子からなるAlPO₄担体上のRh触媒の

電子状態計算を実現している （図3）。こうし

た研究が積み重ねられ計算機の支援によっ

て代替金属触媒が設計できるようになれば、

触媒開発にかかる実験コストが大きく下がり、

とくに自動車産業への貢献が非常に大きくな

ることだろう。大規模並列量子化学計算を

実現するSMASHに大きな期待が寄せられ

ているのは当然の流れといえる。

 

ポスト「京」世代の人材育成

　これまで独力でSMASHを開発してきた

石村さんであるが、ポスト「京」時代のプログ

ラム開発は、チームワークでやっていく必要

があると考えている。そのための若い人材

を育てる機会を積極的に提供している。石

村さんが2年前に企画した若手技術交流会

では、参加者が持ち寄ったプログラムのプロ

ファイラデータを基に、グループごとに異なる

チューニングをおこなう合宿をした。チュー

ニングやアルゴリズムを見直した結果、計算

時間を30%以上早くできた参加者も2割程

度いたそうで、目に見える形での成果が現れ

た。一方で、参加者がつまずく点や抱え

ている問題には共通点が多い。そこで石

村さんは、参加者個々のレベルアップのみに

終始するのでなく、コンパイルやチューニング

に関するノウハウを共有できる環境を整え、

分野の若手全体のレベルアップを重視する

ようにしている。

　プログラムを開発することと次世代の人材

を育てることには共通点が多い。縁の下の

力持ち的な要素が多く、目に見える成果が得

られるまでに多くの時間と労力を要するから

である。地道なプログラム開発を経験してき

た石村さんだからこそ、ある意味自然な流れ

の中で次世代の人材育成に取り組めるのか

もしれない。「私自身がかつてGAMESSで量

子化学計算の基礎を勉強したように、若い人

がSMASHで勉強してくれればうれしい」。

石村さんの言葉には重みが感じられる。

　ちなみにSMASHというネーミングは、今で

も石村さんが週１回は練習しているという趣

味のバトミントンに由来する。SMASHのロゴ

にあるシャトルのように、SMASHがポスト「京」

時代の最前線を疾走することを期待したい。
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石村和也 いしむら  かずや

総合研究大学院大学で博士(理学)を取得

後、株式会社豊田中央研究所、神戸大学で

量子化学計算の大規模並列および高速ア

ルゴリズム･プログラム開発に従事。かつ

て開発した2電子積分計算コードは量子化
学計算プログラムGAMESSに組み込まれ、
デフォルトルーチンとして現在使われてい

る。趣味はバドミントン。

◆インタビュー後記

図３．金属酸化物(AlPO図３ 金属酸化物(AlPO₄)担体上のRh微粒子構子構造(560原子))担体上のRh微粒子構構造(560原子)

Comppuutationnal  Materiialss  Sciennce  Initiative

コード名
方法･アルゴリズム

コードの概要･特徴

シミュレーションの対象となる物質
開発責任者
開発者･開発機関
開発期間
開発言語･ソースコード行数
動作環境
並列化方法
並列化の状況

ソフトウエアの公開

関連/競合するアプリケーション

SMASH
量子化学計算 (Hartree-Fock, DFT, MP2法)

高い並列効率でナノサイズ分子のエネルギー及び構造を計算することが可能。
インプット形式、プログラム構造がシンプル。
よく用いられるルーチンを容易に抜き出すこともできる。

約1,000原子までの分子･クラスタ
石村和也
分子科学研究所　計算分子科学研究拠点
3年
Fortran90/95, 75,000行
「京」,FX10, Intel CPU搭載計算機 (Intel, GNU, PGI compiler)
MPI, OpenMP
「京」10万CPUコアで5万倍のスピードアップ

オープンソースライセンス(Apache 2.0)で
http://smash-qc.sourceforge.net/ において公開
Gaussian, GAMESS, NWChem, NTChem, GELLANなど

Application SPEC Sheet ［SMASH］



大学院でプログラミングの 
面白さを知る
   
黒木　理論物性物理の研究からソフトウエア
･エンジニアの仕事につかれたそうですが、もと
もとプログラミングが得意だったのですか。
桐野　実は、修士1年までは、プログラミングを
ほとんでやっていなかったんです。研究室に
密度行列繰り込み群という数値計算手法の
エキスパートがいて、その方に師匠になっても
らって教わりました。
黒木　プログラミングを面白いと思い始めたの
はその頃？
桐野　そうですね。今までできなかったことが
コンピュータを使ってできるようになるところが
面白いと思いました。物理の文脈で言ったら、

新しい計算が工夫してできるようになるとか、新
しい現象が見えるとか。
黒木　自分の進む道として、エンジニアが選
択肢に入ってきたきっかけはあったのですか。
桐野　明確に切り替わったわけではないです
けど、プログラミングが面白くなったということで
す。2年ぐらいプログラミングをやった、D２の初
めくらいでした。
黒木　研究で使われていたプログラミングの言
語やライブラリは、今の仕事とは違うのですか。
桐野　全然違います。ですが、どうすれば速
くなるか、簡潔に書けるかといった基本的なと
ころは結局同じなので、前にやっていたことが
すごく役に立っています。
　もちろん規模も大きいですし、ほかの人が
いっしょに作業するとなるとリーダビリティがいち
ばん大事になります。それに、ソフトウエアを初
めにつくるときのコストよりも、継続的に使ってい
く間に修正したり機能を追加したりする保守の
コストのほうが大きいと言われています。保守
のコストを減らすことが大事で、そのためには
設計が良い、読みやすいといった、修正しやす
いコードになっていないといけないんです。

システムの“裏方”をつくる

黒木　では、現在のお仕事を教えてください。
桐野　ACCESSは、ブラウザ、情報家電、ス

研究で培ったプログラミング
技術を生かして 
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マートフォン、電子出版などの情報ネットワークの
ソリューションを製品としています。例えば、企
業が使うチャットやテレビ電話ができる機能、課
金をするための機能、スマートフォンに通知する
機能をサーバーのシステムとしてつくり、それを
複数のアプリケーションから共通機能として使っ
てもらいます。最近ではセンサーデバイスのイノ
ベーションによって、さまざまなセンサーがクラウド
につながる状況になってきていて、センサーから
の情報を受け取って処理をするサービスを共
通機能として提供することも準備しています。
　一つのシステムは通常、複数のコンポーネン
トから構成されています。例えばスマートフォン
のアプリでは、まずスマートフォンから通信を受け
付ける部分があって、受け付けたデータを別の
コンポーネントに受け渡します。そこで何らか
の処理をしてレスポンスを返すというように協調
動作するようにつくってあります。その裏方(バッ
クエンドシステム)の部分をつくっているのです。
黒木　裏方とは？
桐野　企業向けのチャットツールだったら、この
UIではこういう情報を画面に出すとか、このタイ
ミングで通知を送るといったデータをやりとりする
仕様を決めて、そのプログラムをつくるんです。
黒木　システマティックな感じですね。UIといっ
ても、人の行動を予測して考えるのではなくて。
桐野　機械どうしがやりとりする部分をつくっ
ているんですね。人が直接触る部分ではない
ので、そういう意味でちょっと裏方なんです。
　僕は今、研究開発部門に所属していて、さま
ざまな社内アプリケーションから共通で使われ
るシステムを構築･運用しています。社内で共
通で使われる機能、例えばユーザー管理とか
メール送信などですが、こういった共通部分を
それぞれのアプリケーションが個別につくらなく
て良いようにするためのものです。実は今、私
たちのつくったシステムを使ってくれている人が
じわじわと増えている傾向にあって、裏で動く
プログラムならではのやりがいを感じています。
黒木　表のほうに憧れたことはないのですか。
桐野　裏方のほうがいいと決めてかかってい
る面がありますね。個人的な好みではありま
すが、裏方のほうが技術的に面白いことが多

いと思っています。例えば、大規模なリクエスト
をさばくとか、大規模なデータを入れて検索で
きるようにするとか、1台のサーバーが壊れたと
しても動き続けるようにするといったところです。

入社3年目で技術リーダーに

黒木　会社に入ってから学ばれたことが多い
のですか？
桐野　そうですね。要はサーバーサイドのプ
ログラミングをしているわけですが、大学院で
はサーバーとかいじったことなかったですから。
入社して研修を受けたあと、電子書籍のプロ
ジェクトに入って、そこで勉強しました。2年半
で今のプロジェクトに移ったのですが、またいろ
いろ勉強しました。
黒木　新しい技術や研究についても学ぶの
ですか。
桐野　それは必要ですね。コンピュータサイエ
ンスの最先端についていくのは難しいですが、
博士課程まで行くと論文に大事なことが書い
てあるという認識がしみついているので、キャッ
チアップするために論文を読むことはあります。
黒木　会社の年齢層はどのくらいですか？
桐野　今のチームは4人ですけど僕が最年長
で、31から26歳です。前のチームもそのくらい
でした。
黒木　チームのリーダーを務めていらっしゃる
ということですが。
桐野　今のプロジェクトを新規に立ち上げたとき
に、リーダーに起用されました。うちの会社は若
い人にも自由にやらせてくれる雰囲気があって、
3年目でリーダーという形で入れたことは、僕とし

ては非常に良かったと思っています。今は他の3
人のメンバーがやりたがっている仕事を引き出し
たり、技術レベルのちょっと上のタスクをアサインし
てレベルアップしてもらえるようにしたりと、どの仕
事をやらせようか考えるんですけど、なかなか難
しいですね。前のチームのリーダーはスタッフと
の距離感をとるのが非常にうまくて、僕が不満に
思っていることを察知してくれていました。仕事
へのモチベーションがほんとうに大事なんです。

多くの人が便利に感じる
何かをつくりたい

黒木　プログラミングができるようになって、いろ
いろな仕事ができるようになったところで、これ
から先について何か考えていらっしゃいますか。
桐野　裏方裏方と言っていますが、やはりいろ
んな人が使ってくれる製品をつくりたいですね。
この会社に入った動機もそこにあります。例え
ば、携帯のブラウザができたことで、PCを持ち
歩かなくても、どこからでもインターネットができ
るようになった。最近では、スマートフォンと多
種多様なアプリが出てきてコミュニケーションの
とり方を変えたと思うんです。そのように、仕事
や生活のしかたを変えるような何かをつくりた
いですね。できるだけ多くの人が便利に感じ
る何かをつくりたいです。
黒木　今の仕事のプロダクトは海外でも使うこ
とができるものなのですか。
桐野　ネットの世界では国境はあまり意識しま
せん。ですが、プロダクトの中にはユーザーの
文化に根差しているものもありますから、文化を
知らないといけないと思っています。

黒木彩香　くろき  あやか

東京大学大学院工学系研究科
化学システム工学専攻  博士課程3年

桐野俊輔 きりの  しゅんすけ

卒業生を訪ねて6
株式会社ACCESS
研究開発本部  研究開発室

東京大学物性研究所にて、時間依存密度行
列繰り込み群法を用いた量子ドット系の非平
衡輸送現象やモット絶縁体の絶縁破壊などに
関する物性理論研究をおこない博士号取得。
2011年にACCESS入社。

専門は理論化学･計算化学。研究者の営み
に魅力を感じ、大学博物館で運営や展示制
作を経験したほか、ビジュアルデザイナーとして
科学系のコンテンツ制作に携わるなど、研究者
のことばを広くさまざまな人へつなぐ活動をおこ
なっている。

「卒業生を訪ねて」第6回は、株式会社ACCESSでソフトウエア･エン

ジニアとして活躍する桐野俊輔さんを、東京大学大学院博士課程

の黒木彩香さんが訪問しました。桐野さんは入社4年、現在は若

手を率いて新しいプロジェクトに挑戦する技術リーダーです。

クの
企
課
する
れを
使っ
イノ
ウド
から
を共
。 いと思っています。例えば 大規模なリクエス例えば 大規模な ては非常に良かったと思っています。今は他の3スト ては非常に良

サーバーのシステムムづくりの概略

クライアント バックエンドシステムACCESS製
アプリケーション

アプリケーション 1

アプリケーション 2

Webサーバー データベース･サーバー

A 社

B 社
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計算データの後処理および可視視化用も兼ね

て設置されたクラスタワークステテーションを用

いて、実際にプログラムを動かししながら操作

方法を学んでいきます。

これまで講習会で扱ったののは、CMSIで

開発したアプリALPS、OpenMMX、xTAPP、 

Rokko、feram、FMO in GAMMESS、FU、 

MODYLAS、 SMASHのほか、、いまやソフト

ウエア開発に必須のツールでああるバージョン

管理システムです。講習会は回回を重ねるに

つれて、初心者、中級者、上級者者向け（アプリ

アプリの普普及と高度化のための
講習会とTTOKKUN！（特訓）

CMSIではは、「京」を用いた大規模シミュ

レーションによよる最先端の計算物質科学研究

だけでなく、そそこで開発されたアプリケー

ションも成果果として積極的に公開し、国内

外での普及ををめざしています（Torrent No.8 

MateriAppssの記事参照）。その一環とし

て、神戸拠点点では毎月講習会（神戸ハンズオ

ン）を実施してています。講習会では、「京」の

「京」にもっとも近い活動拠点

CMSI神戸拠点は、東京大学物性研究所

計算物質科学研究センターの神戸分室とし

て、2011年4月に神戸ポートアイランドにある

AICSの５階の一室に開設されました。そこ

は「京」にもっとも近く位置した居室です。

現在、「京」はどこからでもログインして利用

できるようになっていますが、2012年9月までは

試験利用期間でありAICS内からのみ利用

可能となっていました。私が着任したのは、

ちょうどその期間で、全国からCMSIの研究

者が神戸拠点に集まり、日夜、作業に没頭し

ていました。

神戸拠点には、7席の訪問者用の作業ス

ペースのほか、14名で利用可能な会議ス

ペース（大型モニタ、テレビ会議システム）も用

意されており、滞在者は自由に利用すること

ができます。このスペースは、計算物質科学

セミナーや、CMSI配信講義（Torrent No.8

参照）および配信セミナーの受信会場として

活用しています。また、以下で紹介する神戸

ハンズオン、TOKKUN ! （アプリ高度化･利

用相談）も実施しています。

開発者向け）と難易度や目的に応じて内容

が充実してきました。講習会をおこなうこと

は、アプリの開発者側にとっても、新規ユーザ

開拓、機能追加の要望、使いやすくするため

の改善案などのフィードバックをもらえるという

利点があります。また、これまで別 に々開発さ

れてきたアプリ間の連携を生み出すきっかけ

ともなっています。

TOKKUN ! は、「京」の一般利用枠への

採用を目標として、参加者が持ち込んだプ

ログラムを逐次および並列レベルでチュー

ニングすることを目的とした合宿です。

TOKKUN ! では、CMSI拠点研究員、富士

通のシステムエンジニア、高度情報科学技

術研究機構の研究員のアドバイスを受ける

ことができます。また、プログラム作成を皆と

気軽に相談しながらおこなう良い機会にも

なっています。前回からは、CMSIで開発し

たアプリ（OpenMX、FMO、 MODYLA、 S）

の利用相談も始めました。

大規模並列計算を通じた
分野融合をめざして

　それ以外にも、チューニング事例、アプリ利

用例を共有するための、「京」･HPCIスパコン

利用情報交換会や、CMD®ワークショップ、

CMSI若手技術交流会、さらに、素核宇宙分

野とも関連が深いイベントとして、テンソルネッ

トワークをテーマとした国際ワークショップ

2013、 2014（Torrent No.9参照）などをおこ

なっています。また、「京」を用いたシミュレー

ション成果を一般向けに説明する記者勉強

会、TCCI Seminar（計算分子科学セミナー）

をAICSとともに企画･実施しています。

　スパコンは超並列の時代を迎え、高速で高

精度の計算手法や使いやすいソフトウエアを

CMSI神戸拠点は、スーパーコンピュータ「京」が設置されてい
る理化学研究所計算科学研究機構（AICS）にあり、「京」を利用
する物性物理、分子科学、材料科学すべての分野の研究者の拠
点としての役割を担っています。その活動を坂下達哉さんが紹
介します。

CMSI神戸拠点　 

CMSIの拠点

CMSI神戸拠点長からの
メッセージ

坂下達哉 さかした  たつや
東京大学物性研究所計算物質科学研究センター／ CMSI物性物理拠点研究員

444

　資本主義社会では富める者は者はますますす富むことを論じた

ピケティ教授の『21世紀の資本』がベベストセララーになー っていま

す。その話を聞きかじり、シミュレーショョンのソフトフトウエア開

発で発でも同じ状況ではないかと感じています。す。日本のココミュニミ

ティではソフは トウエア開発は副業的な側面が強く、く、標準コーードド

開発の開 成功事例を多く聞きません。標準コードは通は通常20年以上の開発期間を経ており、いっいったん優

劣が生が生じると情報や人材が集約され、開発が加速度的的に進んに でいきます。差異が明らかになった際た

には時すでにす 遅し、10年スパンでの差が生じていることになりまな す。CMSIでは現状を正しく認識し、

ソフソフトウエアアを育てを るために何をするべきなのか議論し、開発者支者支援のための活動をおこなってきま

した。今後、今 この活の活動が実を結び、世界を先導するソフトウエアが育っ育っていくことを期待しています。

尾崎泰助  おざき  たいすけ

Computational  Materials  Science  Initiative

神戸拠点のメンンバー。左から、松下八重、北浦和夫、尾崎泰助、坂下達哉、山下恭。

創出するには、ハードウエア、ソフトウエア、物

理、化学、数学などの研究者間の連携が不

可欠となりました。AICSは、このような多分

野の研究者が一カ所に集う日本で初めての

研究機関です。われわれは、AICSの研究

チームをはじめとする近隣の計算科学の研

究者との交流に加えて、CMSIがもつ計算物

質科学の全国規模の人材ネットワークを活用

することで、CMSI神戸拠点を「大規模並列

計算を通じた分野融合」という新たな試みの

場として引き続き発展させていきます。

　「京」の後継となるスーパーコンピュータ(ポスト「京」)の開

発をめざすプロジェクト「フラッグシップ-2020」が始動しま
した。ポスト「京」は、汎用CPUを用いたメニーコア型のアー
キテクチャとなる予定で、2020年ごろまでにエクサスケール
コンピューティング*の実現をめざしています。ハードウエア
の開発と並行して、ポスト「京」で実行するアプリケーション

の開発も始まっています。

「京」だより 　基礎科学から防災･環境問題にわたる幅広い分野から9つ
の重点課題が設定され、そのうち、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」

では分子研を代表とする9機関が、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」には物性研

を代表とする9機関が実施機関として採択されました。今
後、準備研究期間を経て、計算機科学者と連携して次世代の

計算物質科学アプリケーションの開発を進める予定です。

*「エクサ」は京の100倍、10の18乗を表します。
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Swastibarata
Bhattacharyya
Materials Science
Division Researcher
Department of Physics, Yoko-
hama National University

I did my masters in physics 
from Indian Institute of 
Technology Guwahati. I 
received my PhD in the 
field of material science 
from Indian Institute of 
Science, Bangalore. At 
present, I am working on 
first principles mapping 
onto phase field model at 
Department of Physics, 
Yokohama National University, Japan.
 
Motivation for applying for the position
To learn development of first principles based 
theory and code that will be used to study mate-
rials properties.

Mission/Role
Phase field methods are very effective in study-
ing the evolution of microstructures in various 
materials. We want to bridge this empirical 
method to the first principles based atomistic 
methods.
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Ambition
To  l e a rn  and  
contribute to the 
first-principles all- 
e lectron mixed 
bas i s  program 
TOMBO.

Sergi
Ruiz-Barragan
Molecular Science
Division Researcher
Japan Atomic Energy Agency

Graduated in Chemistry at 
University of Girona and 
received the Doctorate in 
the same university with a 
exited states and non-sta-
tionary processes thesis. 
Current research with path 
integrals  and QM/MM 
Molecular dynamics in 
Shiga's group at JAEA .

Motivation for applying 
for the position
Develop new methods for 
s t u d y i n g  d y n am i c s .  
Chemist is not a static science and I think that 
we need to understand correctly the movement 
of atoms and molecules to improve the reaction 
and obtain greener ways to produce some prod-
ucts. 

Mission/Role
To improve the path integral code for QM/MM 
and use it for study some reactions with the 
solvent for understand the temperature and the 
isotope effects in reactions. 

Sankar Kumar 
Deb Nath
Materials Science 
Division Researcher
Institute for Materials Research, 
Tohoku University

I obtained Ph.D. from the 
department of Mechanical 
Engineering, Bangladesh 
University of Engineering 
and Technology, Dhaka, 
Bangladesh on the mechan-
ics of composite materials.
Majored in multi-scale mod-
elling in mechanics of solids 
and liquids, atomistic simu-
lations of physics and chem-
istry related problems.
Currently I am working on the phase field modelling of Cu, 
Al and Cu-Al alloys using molecular dynamics simulation.

Motivation for applying for the position
Dendrite structures are formed during the solidifi-
cation of pure and alloy materials due to the anisot-
ropy of the phase change of the solid-liquid inter-
face. Detailed investigation of the physical and 
thermodynamic properties of the solid liquid inter-
face are needed by the atomistic approach like 
molecular dynamic simulations to study the anisot-
ropy of the solid-liquid interface during solidification 
using the large scale phase field modelling.

Mission/Role
The anisotropy of the solid-liquid interfacial prop-
erties of Cu, Al and Cu-Al alloys such as kinetic 
coefficient, melting point, interfacial free energy 
etc. will be determined from the project.
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Ambition
Provide a new 
program for doing 
molecular dynamics 
and path integrals 
at the same time 
that I improve my 
conception of the 
molecular move-
ment. 

Ambition
My  a i m  i s  t o  
investigate the 
thermodynamic 
properties of the 
solid-liquid inter-
face of Cu, Al and 
Cu-Al alloys.

10¹⁶ が創り出す
新マテリアル

インタビュー
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坂下達哉
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アプリ開発の最前線から　第8回

SMASHの開発者･石村さんに聞く
石村和也×澁田 靖

6 卒業生を訪ねて　第6回

研究で培ったプログラミング技術を生かして
桐野俊輔×黒木彩香

9

10

「京」だより　

拠点研究員のプロフィール


	表1_J
	P2-3_J
	P4-5_J
	P6-7_J
	P8-9_J
	表4_J



