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CMSIの若手研究者たち

第１回 CMSI
ポスター賞の受賞者
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三澤 貴宏
みさわ  たかひろ

東京大学大学院工学系研究科
物理工学専攻 助教

　みんな理論好きだが

　アウトプットもほしいタイプ

大野　三澤さんは「多変数変分モンテカル

ロ法を用いた鉄系超伝導体の有効模型の

解析」で最優秀ポスター賞を受賞、諏訪さん

は「詳細つりあいを満たさないマルコフ連鎖

モンテカルロ法」で優秀ポスター賞を、芝さん

は「陽に溶媒を取り込んだ生体膜分子シミュ

レーションの超並列計算に向けて」で審査員

特別賞を受賞しました。偶然、３人とも物性

が専門ですが、志した動機などは違うと思

います。まずは自己紹介から。

三澤　学部の頃から自分で考えたり計算し

たりすることが好きで、理論に進もうと思って

いました。物性物理を始めたのは大学院か

ら。物性は、素粒子や原子核に比べると、

計算と実験を比較しやすいのが魅力です。

今までの研究も物性のなかでは実験に近い

ところをやっています。

諏訪　物性は「わかること」を楽しめる分野

だと思います。素粒子はあまり身近でなく、

化学や生物は仮定をたくさん置く必要が

あってなかなかわかった気になれない。物

性は公理や原理から少ない仮定で身近な

問題を考えられます。学部の卒論研究では

実験が必須だったので、大学院に進む時に

理論をやってみようと思った。研究室はモン

テカルロ法を中心にやっており、所属して以

来、モンテカルロ法のおもしろさにはまってい

ます。受賞テーマはモンテカルロ法の一般

的な改良で、ずっと考えていてあるとき突然

アイディアが湧きました。

芝　２人は量子系ですが、私は古典一本槍

です。漠然と理論をやりたいと思っていまし

たが、学部の卒業課題で実験の研究室に

理論的に計算した磁気秩序モーメント m(qpeak) 
(赤丸) と実験値(青×)の比較。横軸は相互作用
を一様にスケールするパラメーλである。理論
計算の結果と実験値が非常によく合っていること
がわかる。

最優秀ポスター賞

　固体中の電子がバンド幅に匹敵する
ほどの大きなクーロン斥力で相互作用
しあう系は「強相関電子系」と呼ばれ、
近年の固体物理学の中心的な研究対
象です。この強相関電子系において
は、電子間に働く強い相互作用の結果、
高温超伝導などの興味深い状態が実
現することが知られています。
　このような物性を固体中の「第一原
理ハミルトニアン」、すなわち原子がつ
くる周期ポテンシャルおよび電子間の
クーロン相互作用を考慮したハミルト
ニアンから理解するのが、固体物理学
の究極の目標の一つです。しかし、第
一原理ハミルトニアンがもつ膨大な自
由度のため、現時点での最大規模・最
速のスーパーコンピュータを用いても、
第一原理ハミルトニアンを厳密に解析
するはできません。そこで、これまでは
考えている系の興味のある低エネル
ギーの部分のみに注目して、自由度を
減らした有効模型を考案し、それを解
析する方法がとられてきました。この
方法は多くの成功を収めてきたもの
の、有効模型のパラメータは多くの場
合、「手」で決められており、そのパラ
メータの妥当性が常に問題となってい
ました。
　そこで、われわれは、第一原理ハミル
トニアンと有効模型をつなぐ橋渡しと
して、「第一原理ダウンフォールディン
グ」という方法を開発してきました。こ
の方法では、まず、第一原理ハミルトニ
アンにもとづいて固体の大規模構造で

第一原理
ダウンフォールディング法を
用いた鉄系新超伝導体の
磁気的性質の解明

ある、バンド構造を計算します。そし
て、フェルミエネルギーから離れた高エ
ネルギー部分の自由度を、制限乱雑位
相近似と呼ばれる方法で消去して、少
数の自由度のみを残した有効模型を導
出します。この方法を用いることで、固
体の構造のみから、人為的なパラメー
タを導入することなしに、有効模型のパ
ラメータを決めることができます。こ
の有効模型を高精度な数値計算手法
（たとえば、多変数変分モンテカルロ法
など）で解析することで、固体の物性を
解明、予測することができるのです。
この手法を、近年発見された鉄系超
伝導体に適用して、鉄系超伝導体の多
彩な磁気的性質がおのおのの物質の
相互作用の大きさの違いに起因してい
ることを明らかにしました（図を参照）。
この多彩な磁気的性質の微視的な起
源は、第一原理的に有効模型のパラ
メータを導出して初めて明らかになっ
たことです。
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『Torrent』はCMSIの交流の場です。

今回は 1月5今回は、1月5～7日に物性研･CMSI･次世代ナノ情報*合同で開催した研究会7日に物性研･CMSI･次世代ナノ情報*合

た3人が集まり、「計算物質科学の課題と展望」でポスター賞を受賞した

それぞれの研究のこととと、ス、ス、ス、ス、ス、スパコンととととととととととの関の関の関の関のの関の関の関の関の関の関の関関の関の関わりわわわわわわわわわわ 、

CMSIでの交流、若手のの手ののののののののの手のの手ののののののつなつなつなつつつつ がががががががりがりが なななななななななどなどどどなどなななな を語を語を語語語語を語語語を語語を語語をを語を語を語を語語語を語語語語語を語を語を語語語語語を語語りりりりりりりりまりりまりりりりりまりりりまりりりりりりまりりりまりりりまりまりりまままりりりままます。すすすすすすすすすす

■ ポスター賞受賞者

三澤 貴宏
東京大学大学院工学系研究科
物理工学専攻 助教

諏訪 秀麿
東京大学大学院工学系研究科
物理工学専攻 博士課程3年

芝 隼人
東京大学物性研究所
物質設計評価施設 助教

■ 司会　

大野 宗一
北海道大学工学研究院 准教授

*物性研：東京大学物性研究所
　次世代ナノ情報：次世代ナノ統合シミュレーションソフトウェアの研究開発 次世代ナノ情報機能・材料グループ
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諏訪 秀麿
すわ  ひでまろ

東京大学大学院工学系研究科
物理工学専攻 博士課程3年

詳細つりあいを
満たさない
マルコフ連鎖
モンテカルロ法

配属されました。そこでソフトマターや線形

非平衡実験などに触れ、「まずはやってみ

る」ことが面白く、理屈とかけ離れた側面が

あると感じました。修士課程のときの研究室

ではかなり本格的な数値計算をやっていた

ので、「まずはやってみて、意外なことは何か

を考える」シミュレーションに入りました。

大野　みんな理論好きで、公理から物事を

突き詰めていくのが楽しい。それだけでな

く、アウトプットとして目に見えるものもほしい。

それが共通点。

　計算からのアウトプットを実験に使ってもら

うなど、実験の人とのコラボはしていますか。

三澤　ある物質の有効模型を解いたりし

ているので、実験事実の解釈や理論との整

合性などについて、実験屋と密接に議論し

ます。

大野　私自身は材料科学分野で計算をし

ていますが、実験屋とコラボしようとすると、

彼らが計算に求めるところと、計算に出来る

こととの間に大きな隔たりがあって、埋まらな

いことがしばしばです。物性ではどう？

諏訪　同じです。理論屋が示したモデルで

説明できないところがあると、実験屋はむしろ

喜びます。理論屋はまとめようとしますが、

実験屋はそこから飛び出そうとする。

大野　確かに。単純な系なら両者が合うの

でしょうが、現実的な系では実験結果を出すよ

うなシミュレーションはなかなか難しいですね。

　古典分子動力学をやっている芝さんは、新

しいスパコンを使えば実験屋がほしがっている

ところに近づけるという印象をもっていますか。

芝　古典モデルのシミュレーションは計算ス

ケールが計算機の能力に応じて拡大しやす

い側面があり、実験屋の求めるところにある

程度行けるのかもしれない。しかし、計算を

無限にたくさんできるわけではないから、何を

選ぶかは依然問題です。技術的にできな

いわけではないが、何をやるかをもっと考え

ていかなくてはいけない印象ですね。

大野　計算サイドから実験サイドに求めるこ

とはありますか。

芝　今までは計算できたところに実験が降り

てきたが、今は計算が実験に追いつこうとす

る、あるいは実験がやっていることを発展さ

せるために計算するという意味合いが強い

と思います。計算の大規模化によって両方

は少しずつ近づいていくのでは？ コラボは重

要ですね。

三澤　量子系だと、光格子というのが最近

流行っていて、ハバードモデルを解く理論屋

と光格子の実験屋のコラボが進んでいま

す。理論で計算パラメータを振るようなこと

が、実験でもできるようになりつつある。

　スパコン「京」に何を求めるか、

　何ができそうか

大野　スパコンとの関わり方について聞きま

しょう。「京」があればこんなことができそうだ、

と思い描いていることはありますか。

諏訪　古典系だと、メゾスコピック系のシミュ

レーションに届くようになれば、輸送現象など

を詳しく調べられるかもしれない。

芝　ソフトマターについては、流体力学的な

マクロな記述とミクロレベルとにギャップが

あって、それがなかなかつながらない。つな

ぐ努力が必要だと思いますが、一方で一つ

の手法でそこを突き抜ける何かを見いだし

たいとも思います。

諏訪　量子系でうまく並列化できている計

算は少なくて、私がやりたいと思っている広

いモデルに使えるような計算だと、並列化が根

本的に難しい状態。「京」を使いこなすため

には、手法自体の開発が求められています。

三澤　「京」を数万コア占有的に使えれば、

たくさんの物質を系統的に探索しやすくなる。

大野　普段は今あるマシンパワーで出来る

ことを探してやっている状態で、いきなり新し

い大きなマシンが与えられて、「さあ、テーマ

は？」と問われると、確かにちょっと難しいところ

がありますね。今後「京」を使うとなると、直接

の研究テーマとは違う計算機科学の知識を

増やす必要が出てきます。

　計算機のことを知らないで物性だけ知って

いても結果がでない状況になりつつあるが、

計算機をよく知っているからといって物性につ

いて何か結果が出るわけではない。そのバラ

ンスをどう考える？

 諏訪　私は並列化の細かいテクニックを極

めるより、計算の方法の根本的な部分をやり

たい。

芝　この数カ月、並列化ばかりやるなかで、あ

ちこちのスパコンを使ったが、理屈よりも実際に

さわって努力することも大事かな、と思います。

大野　コードやアルゴリズムの開発とか並列

化処理にどのくらい時間を割いていますか。

今回の受賞対象研究の場合はどう？

三澤　他人が作った資源を部分的に利用し

ているので、ゼロから自分で作ったのは２割ぐら

い。むしろ計算時間のほうが長くかかりました。

システムサイズの3乗で計算時間が増えるの

で、２倍大きくなれば計算時間は８倍です。

芝　昨年９月から本格的に並列計算を始め

て、3カ月間ずっと引きこもり状態でやりました。

だから今回は100％（笑）。

諏訪　普段の姿勢として、今までぜんぜん

できなかったことを手法の解析から挑戦して

一気に理解しようとしているので、プログラム

やアルゴリズムの開発がメインになっていま

すね。

　物理屋は融通無碍、

　ミクロで大雑把マクロで精密

大野　CMSIのメリットは異分野の人と関わ

れることですが、他の分野にどんな印象を

もっていますか。計算するときの哲学も分野

優秀ポスター賞

■ 司会　

大野 宗一 おおの  むねかず
北海道大学工学研究院 准教授

座談会コラム 3：私の研究

われわれが興味をもっている相転移
現象や量子的相関の強い状態の発現
は、いまだに理解されていない新奇な
物理を豊富に含んでおり、新しい物質
設計などへの応用も期待されていま
す。これらの多くの物理現象では多粒
子(多自由度) であることが本質で、粒子
間の平均量だけに注目する大ざっぱな
近似は有効ではありません。人間の手
計算で解くことが難しいこれらの問題
も、コンピュータをうまく利用すること
で初めて解析可能となるのです。
しかし、むやみやたらに計算機を大
規模に使えば済むという問題ではなく、
いかにそれらを賢く効率良く使うかが
重要です。われわれの取り組んでいる
マルコフ連鎖モンテカルロ法にも、そ
れは当てはまります。この手法は多重
積分をコンピュータで求める汎用性の
高い手法で、物理に限らず、化学、生物、
医学、統計、経済など、さまざまな分野
で必要不可欠となっています。これま
でのマルコフ連鎖モンテカルロ法は、
ほとんどの場合、「詳細つりあい」という

条件を用いており、半世紀以上の間こ
の条件の枠の中で発展を続けてきまし
た。ところが、この条件は計算の都合
上便宜的に用いてきたもので、本来必
要な条件ではありません。そこで、わ
れわれはこれまでの常識を破り、「詳細
つりあいを満たさずとも正しい計算を
可能とする」新しいアルゴリズムを考案
しました。
このアルゴリズムは、「重みの埋め立
て」という幾何学的な手続きにより、効
率低下の要因である平均棄却率をい
つでも最小化し、多くの場合でゼロにし
ます(図)。計算効率は大幅に改善さ
れ、これまでの計算機の数倍から百倍
以上の効率を示すことができました。
また量子力学的な問題であるスピン系
に応用し、スピンの液体状態から固体
状態への新しい相転移を見いだしまし
た。この手法はさまざまな分野で用い
られているほぼすべてのマルコフ連鎖
モンテカルロ法に応用可能であり、今
後それらの分野で広く貢献していくと
期待されています。

Computational  Materials  Science  Initiative

新しい手法と既存の手法での「重みの埋め立て」の比較。われわれの手法ではこの場合、棄却率がゼロになる。

「若手のつながりを広げる場を

いろいろ考えていきたい。

“Torrent”もそのひとつです」
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芝   隼人
しば  はやと

東京大学物性研究所
物質設計評価施設 助教

細胞膜や赤血球をはじめ、分子集合

体によって形作られる膜構造は、生体内

に数限りなく見られます。これらは親水

基、疎水基を伴った脂質分子や界面活

性剤を主な構成要素とする分子集合体

としての性格をもっています。個々の分

子の性質からマクロな構造形成、膜面

内のさまざまな構成要素の不均一分布

などに至るまで多くの興味深い側面が

あり、生物学のみならず、化学、物理から

のアプローチがなされている境界領域

でもあります。これらの物質は、現象を

支配する空間・時間スケールが大きい

非平衡現象を伴うソフトマターの一例

であり、よくコントロールされたサイエ

ンスとしての実験から実際の工業的応

用まで、広く関わっています。

物理的な視点からは、２次元状の膜

面の膜弾性や面内流動・結晶化などに

由来する性質が、膜の構造や形態の転

移、また時間依存のダイナミクスに及ぼ

す影響が1980年代から議論されてきま
した。時空間スケールの大きいダイナ

ミクスの研究に便利な手法として、90年
代から用いられてきた方法に、「粗視化

分子動力学法」があります。全原子の

分子をすべてシミュレーションに取り入

れるのは困難であるため、巨視的な構

造とダイナミクスを再現できる程度に複

数の原子の自由度を一つの粒子で代表

させる手法です。

陽に溶媒を取り入れた
生体膜系分子シミュレーションの
超並列計算に向けて

100万粒子近い多数の溶媒粒子（非表示）中に、メッ
シュレス膜模型に基づく粗視化粒子（赤色）が擬２
次元の膜構造を形作っている。溶媒の自由度の合
理的な可視化方法の構築も重要な課題である。

審査員特別賞

圧）の研究のため、特に化学分野の計

算では溶媒分子と同一系として膜分子

の運動を解く手法がかなり普及してい

ますが、物理的な観点からも解明され

るべきことが数多くあります。われわ

れは、粗視化度を大きく取ったメッシュ

レス膜模型に溶媒を同一系として取り

入れることを考えました。メッシュレス

膜模型は単分子状の膜の形状を自発

的に構成する、膜弾性理論に即して高

度に理想化された粗視化分子模型で、

膜の開裂、ベシクルの自己集合、融合な

どが再現できます。これを用いて、膜に

対して溶媒の関与する構造転移など、

非平衡現象の全容の解明をめざしてい

ます。

によって違うのでは？ 

芝　物理系のソフトマターの研究者が分子

動力学をやるときは大胆にモデル化します

が、分子科学系の人はまじめなモデルをスパ

コンまで持っていく印象です。

大野　なるほど。「第一原理」という言葉も、

分子科学と材料科学では使い方が違う。

化学系の人は電子相関を考慮した厳密な

計算をするようで、それを第一原理と呼ぶよ

うです。

諏訪　物理屋はある意味で適当なところが

ある（笑）。

大野　物理では必要以上に厳密さを追わ

ないということも多い。その結果、ミクロでは

大雑把だがマクロではきちんと精密、というこ

ともありうる。

　異分野との交流を広げたい気持ちはあり

ますか。材料と物性では似た物質を対象に

することがあるが、学会も違うので交流があ

るとは言えません。一緒にやってみると、多

様な視点が入っておもしろいのでは？

諏訪　私のやっているモンテカルロ法は広

い分野で使われ、ニーズも多い。いろんな

人の意見を聞くと、手法についてアイディア

が出そうな気がします。モンテカルロ法は

1950 年代に物理から発祥して広がり、1990

年代以降は統計学などでも使われています

が、それまでに40年もかかっている。もっと

速く広がるようにするには、分野間の交流を

盛んにして問題意識を共有するとプラスにな

るはず。個人的にはいろんな分野の手法を

チェックするようにしています。

大野　諏訪さんの仕事は波及効果が大き

いから、他分野の人が目をつけてくれるとお

もしろい。

諏訪　分野間交流にあたって難しいと思う

のは、用語が違うこと。それで交流があまり

進まなかったと思います。

芝　物理はモデルをすっかり変えたりします

が、化学はそれぞれの原子のモデルをライ

ブラリ化して使い回す。物理の分子動力学

は融通無碍にやっていこうというスタンスが

ある。超並列化に耐える分子動力学の枠

組みを作ることは双方に有用だろうとは思い

ます。

諏訪　物理屋はメカニズムに興味があり、

化学屋は物質自体に興味がある。モデル

化する時も、細部を省略して抽出しようとす

るのが物理で、化学は原子や分子の性質を

そのまま使っていこうとする。

三澤　量子化学の人は定量性にこだわるこ

とが多いのでは？ 物理では本質がわかるミ

ニマムな模型を考えようという立場をとる人

が多く、定性的です。受賞対象となった今

の研究は量子化学に近くて、第一原理的に

現実の模型を出して丸ごと解いてしまおうと

いうもの。そのなかでも、強く意識しているの

は、できるだけその模型の中にどんな本質が

隠れているかを明らかにしたいということ。

その点は物理的かな。欲張りなんです

（笑）。

　CMSIで異分野交流、情報交換、

　若手のつながりを

大野　スパコンを使うかどうかによらず、

CMSIがもたらす交流から期待するのはど

んなことですか。

三澤　大規模計算のノウハウを他分野から

もらえるとうれしい。論文にはなりにくいです

が、情報交換できるといい。第１回のCMSI

研究会では普段は会えない人たちに聞いて

いただき、刺激になりました。

大野　CMSIが発足して半年たったが、計

算機の使い方のテクニックを知りたいという

要望が出ている。そのためには何があると

役に立つと思う？

諏訪　プログラムを公開するとか。

大野　研究テーマごとではなく、例えばモン

テカルロ法を軸にしてこんなテーマがCMSI

にはありますよ、というマップを作ると手法

ベースで人が集まるのでは？ 違う手法をもつ

人との情報交換はおもしろいので、そのきっ

かけになるマップがあるといいと思う。

諏訪　細かいことまで話ができる小規模な

会がほしいです。

芝　賛成。そこにベンダーにも入ってもらう

わけにはいかないだろうか。

大野　それはおもしろい。

芝　ベンダーに相談するときのノウハウや相

談した内容を共有できるといいですね。相

談内容や結果は誰からも見えずにしまわれ

てしまうから。

大野　実験の場合は、コツなどが論文に書

いてある場合があり、それが現象を見るため

のエッセンスである場合もある。でも、この計

算機にはこんな癖があるというような情報は

公開されず、むしろ隠されてしまう。

諏訪　そういうことをみんなが自由にアップ

する場があって、困ったときに見られるとい

い。CMSIのウェブページにQ＆Aがあれば

役立つと思います。

大野　若手のつながりも広がるといいです

ね。

諏訪　手法開発も評価してほしい。海外に

比べて評価されない。

大野　手法開発は資金を取りづらい印象が

ある。しかし、手法がなくては発展もありませ

ん。最後に、CMSIへ期待や苦言をどうぞ。

三澤　組織がどうなっているのか、どうもわ

かりにくい。

芝　何がどう決まっていくのか、全体像がよ

くわからない。

大野　次世代スパコンを誰にどんなことに

使わせるかを議論して決めるのが元来は

CMSIの最大のミッションでした。その後、い

ろいろの目的が加わったが、萌芽的な研究

をいかに汲み上げるかを重視して、みんなが

ハッピーになるように考えたい。

諏訪　では是非、次世代スパコンを使わせ

て下さい。

大野　2011年4月にいよいよ神戸で「京」を

使い始めますが、その次にどんなものが必

要かもそろそろ議論をつめる必要がある。

スパコンの１世代は５年単位ですから、次世

代について遠慮せずに早い段階から声をあ

げてほしい。

全員　なるほど。わかりました。

大野　皆さんのCMSIでの活動に期待して

います。

（2011年2月24日   東京大学理学部で収録）

Computational  Materials  Science  Initiative

構成：古郡悦子
撮影：由利修一
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アプリケーション開発の最前線から

Modylasの開発者･
安藤さんに聞く
1000万個もの原子の動きを一度に計算できるソフトウェア

「Modylas」が誕生しつつある。Modylasを使って何を明らかにできるのか、

またどんなことに応用可能なのか、開発プロジェクトで中心的な役割を担う

名古屋大学岡崎進研究室所属の安藤嘉倫さんに話を聞いた。

ことを良く知っていないといけないし、コンとを良く知って な と けな し、

ピュータ科学は新しい専門用語が次 と々生

まれている分野なので、言葉が通じない苦

労もありました」

最大の難問は、原子間に働く力の一つで

あるクーロン力（静電気力）をどのように効

率よく MD 計算に組み込むか、だった。

クーロン力は人間が感じるほど遠くまで作

用す用 る力だ。だ このクーロンロンロン力は原子レベル

のミクロの世界で界界界 も現象を支配していると考

えらえらえらえられてれてれててれているいるいるいるいるのでのでのでので、当、当、当、当然シ然シ然シ然 ミュミュミュミュレーレーレーレーショショショションでンでンででもももも

正確正確正確正確に記に記に記記述し述し述し述しなけなけなけなければればればればならならならならないないないない。。。

「　「　「　「「これこれこれこれここ までまでまでまでのスのスのスのスパコパコパコパコパ ンでンでンでンでン は、は、は、は クークークークーロンロンロンロン力の力の力の力の
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「Modylasで何がわかるのか？」Modylasで何がわかるのか？」

Modylasを使うと、どのようなシミュレーショ

ンができるのだろうか。現在のスパコンでは

500年もかかり、実現できないといわれてきた

1000万個の原子からなる系の分子動力学計

算が可能になる。ウイルスに代表される生体

高分子集合体の構造安定性の起源は科学

として大いに興味をもををを たれるテーマの一つだ。

高効率なMD計算計 ソフトウェアは、タンパク質

の構の構の構の 造予造予造予造予測、測、測、測、細胞細胞細胞細胞膜の膜の膜の膜の構造構造構造構造変化変化変化変化とととといっいっいっいったナたナたナたナ

ノスノスノスノスケーケーケーケールでルでルでの研の研の研の研究に究に究に究に幅広幅広幅広幅広く役く役く役く役立立立立つ。つ。つ。
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が塊になってある模様を形作っている。

　「“京”スパコン上で計算することで、周りの

水分子を構成する原子からウイルスを構成

する原子まで、約1000万個のすべての原子

の挙動を追うことができます。これまでは、ウ

イルスがなぜこういう構造をとることで安定化

するのか、科学的によくわかっていませんでし

た。スパコンでのシミュレーションから、原子レ

ベルでその謎を解明したいと思っています」

　「何に応用できる？」

　Modylas の創薬分野への応用が注目さ

れている。ウイルスの細胞への感染やウイ

ルスと免疫機構との応答の分子メカニズムを

実験によって明らかにするのは難しい。そ

れに代わる新しい手法として期待されるの

が全原子MDシミュレーションだ。

　「ウイルスと受容体（レセプター）との相互
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ウェウェウェウェウェウェウェウェウェウ アでアでアでアでアでアでアででアでアです」す」す」す」す」す」」すす」

　分　　分　分　分　分分分　分子動子動子動子動子動子動子動子動子動力学力学力学力学力学力学力力学力学力学（M（M（M（M（M（M（MD）D）D）D）D）D）D）D））計算計算計算計算算計算計 ではではではではではではははでは、分、分、分、分分分子集子集子集子集子集子集団団団

（系（系（系（系（系（系（系系（系（（系）を）を）を）を）を）を）をを） 構成構成構成構成構成構成構成構成成するするするするするるすす 全原全原全原全原全原全原全原全原原子の子の子の子のの子の子の子のの座標座標座標座標座標座標標座標およおよおよおよおおお び原び原び原び原び原びび原び 子子子子子子

間相間相間相間相間相間相間相間相間相間相相相互作互作互作互作互作互作互作互作用を用を用を用を用を用を用を用用 記述記述記述記述記述記述記述記述するするするするするするするするすす さまさまさまさまさまさささまざまざまざまざままざざまな力な力な力な力な力な力力力場パ場パ場パ場パ場 ララララララ

図1. 分子動力学計算（MD）法が対象とする系の大きさとその時間スケール
コンピュータとアルゴリズムの進歩に伴って、計算規模が広がってきた。最初のMDが
試みられたのは1957年、わずか100原子規模。

MD計算の対象系の例
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脂質膜と膜タンパク
の相互作用

脂質膜の長時間
ダイナミクス

脂質膜の構造

水溶液

単純液体

タンパク質
折り畳み

単層ベシクルの
ダイナミクス

単層ベシクルの構造

PEG高分子ミセル

SDSミセル
の安定性

ウイルスカプシド
の構造安定性
ウイルスと受容体
との相互作用
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コンピュータ

京コンピュータ
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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･開発機関一覧

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
ソフトウェアの公開
関連/競合するアプリケーション
その他の機能

Modylas
分子動力学法
近距離粒子対演算部と遠距離FMM演算部から構成。基本セルを完全領域分割し
全体通信を極力排除した超10,000プロセス並列対応の分子動力学計算プログラム。
水相中の生体分子集合体（ウイルス、脂質二重層膜およびミセル）
岡崎進（名古屋大）
安藤嘉倫、藤本和士、山田篤志（名古屋大）、吉井範行（姫路獨協大）、川口一朋（金沢大）、
岩橋建輔、水谷文保（分子研）、富士通　＊2010年度まで
2006年度より概念設計開始、2011年度末完成
Fortran･約20,000行
筑波T2K (Linux)、富士通FX1 (Solaris)、京 (Linux)、ほか一般的なスパコンで動作可
ハイブリッド並列（MPIとOpenMP)
最大並列度8192コア。プロセス並列化率ほぼ100%(粒子対計算部）、60%（FMM部）。
共同研究者へのバイナリ提供が基本姿勢
関連：REM、 ermod　競合：NAMD(米国）
NANO-IGNITION、GIANT (ともに分子研）との連携

作用を自由エネルギーとして定量化すること

で、ウイルスが人間の体内でなぜ特定の受

容体にのみくっつくのか?　その理由が分子

レベルから明らかになります。そこで、ウイル

スがくっつく前に、ウイルス側の接合部に似

た構造の違う分子が受容体にくっつくように

すれば、ウイルスが細胞内に侵入するのを

阻害できます。ウイルス構造の理解は、こう

したウイルスをブロックする薬の開発にもつな

がるのです」

　「また、ベシクルという細胞内の物質輸送担

体を利用したドラッグデリバリーシステム
(DDS)の開発にも貢献できるのではないかと

期待されています。ベシクルは水相を脂質

二重膜が包み込んだ袋状の構造体で、その

内部もしくは脂質二重膜に薬を注入し、薬を

体内の目的の患部まで効率よく届けようとす

るものです。このDDS開発研究では、ベシク

ルを構成する脂質膜と内包する薬剤との相

互作用、 およびベシクルと膜融合対象である

細胞膜との相互作用といった基礎的な事項

が依然よくわかっておらず、MDシミュレーショ

ンによる新しい知見が求められています」

　現状では, 泡や宇宙空間での星の形成と

いったスカスカな系は計算の効率が悪く

Modylasにはあまり向かないそうだ。水と目

的のタンパク質を入れて計算するウイルスの

シミュレーションのように、物質で充満したほ

ぼ均質な密度をもつ系の計算を得意とする

Modylas。アイデアがあれば生体分子に関

わらずさまざまな対象に使ってほしいと安藤

さんは語っている。

　「日本独自のソフトウェアで

　世界をリードしたい」

　安藤さんのように、物理や化学の基礎知識

に合わせてプログラミングの技術を持ち合わ

せた研究者は少ない。

　「今は、MDコードのプログラミングと研究と

を両立させている分子動力学分野の研究

者はマイノリティですが、理想的にはマジョリ

ティになってほしいと思っています」

　また、日本でのソフトウェア開発には、本質と

なる知識を次世代に伝えていく意味もある。

　「現在、日本の分子動力学のコミュニティ

には、誰もが使え、かつ世界と比肩できるほ

ど高効率に計算できるソフトウェアが存在し

ません。一方で、アメリカやヨーロッパ諸国

では20年ほど前からソフトウェアの開発はコ

ンピュータ科学や物理学などいろんな分野

の専門家が集まって開発する共同研究とし

て進んでおり、組織力の面で日本はかなり

遅れをとっています。もちろん、アメリカのソ

フトウェアを輸入して使うこともできますが、

それではソフトを使うだけになってしまい、そ

の根本の原理がどうなっているのかという

科学の本質の部分が世代を経るうちに次

第にわからなくなってしまうという恐れがあり

ます。どの分野にも言えることだとは思いま

すが、こうした知識の空洞化が起らないよう

に、日本独自で一から最新のソフトウェアを

作り上げることは重要なのです」

　これから、分子動力学を含むいろいろな

分野の専門知識をもった研究者を集め、

「京」でのModylas最終チューニングが始ま

る。分野を異にする専門家が集まることで、

ソフトウェアのパーツごとの計算速度は確実

に速くなるだろう。その中で、安藤さんは

Modylasプロジェクトのキャプテンを務め、全

体性能の最適化を図る。

　「これまで、分野による言葉の違いも密に

コミュニケーションを図ることで解決していき

ました。今後もお互いが協力しあい、プロ

ジェクトを成功させたいと思います」

　目標は世界のトップレベルに立つことだ。

　東日本大震災が起った3月11日の
午後5時。「このような非常事態で特に
久保田様の名古屋への移動はむず
かしいと思われます。よって明日の取
材の日程を延期すべきかと思います」
　安藤さんは関係者へメールで呼び
かけた。これを受けて、12日に予定さ
れていた取材は延期された。
　この心配りには安藤さんの人柄が
反映されているようだ。研究面での

活躍は言うまでもないが、共同研究者
への気配りや後輩の面倒見の良さも
折り紙つきだと言う。「京」でのシミュ
レーションでは、自ら先頭に立ってソフ
トウェア開発を進めるだけではなく、専
門家の間のコミュニケーションを取り
持つ重要な役割が期待されている。
安藤さん自身も「Modylasプロジェクト
チームにおけるキャプテン」だと自覚し
ている。

安藤 嘉倫  あんどう よしみち

航空宇宙工学に興味を持ち大学に入学し

たが、学部4年の時、無数の分子の作り出す
多彩な現象に魅せられ、分子科学の道を志

す。開放環境科学を専攻し、分子動力学に

よるアルコール水溶液における気液界面

の研究で工学博士号取得。その後、自然科

学研究機構・分子科学研究所、さらに

2008年からは名古屋大学で、岡崎進教授
の指導の下、Modylasの開発に専念する。
「京」のある神戸では、 六甲全山縦走大会
での完走も目標のひとつ。

久保田 好美  くぼた よしみ
専門は、過去の地球の気候を復元していく

古気候・古海洋という分野。博士課程で

の研究テーマは過去４万年間の東アジア

地域の気候変動。文明の盛衰と気候変動

の関係にも興味をもつ。

　東京大学大学院理学系研究科の有志

でつくる「０to１」（０から１へ）のメンバー
（2011年度代表）として、科学の楽しさを伝
えるためのイベントや科学の問題点を議

論する活動に加わるほか、サイエンスライ

ターとしての執筆活動にも取り組んでいる。

図2. FMMによるクーロン相互作用の計算
近くの粒子との相互作用は厳密に計算する。より遠くの粒子からの寄与はひとまとまりにして多
極子として表現する。さらに遠くはより広い範囲をひとまとまりにする階層性を導入することによ
り、計算精度を落とすことなく、計算を高速化することが可能となる。

Application SPEC Sheet ［Modylas］

撮影：奥村久士（分子科学研究所）

【インタビュアーから見た安藤さん像】



4月4日、次世代スパコン「京」が設置されている計算科学研究機構
内に、CMSI神戸拠点がスタートしました。早速、「京」で世界リードを
めざす計算物質科学の研究者たちが結集！ 真新しい施設と環境の中
で、専門分野を越えた熱い議論が交わされています。4月6日には、
機構に隣接した”神戸花鳥園”で懇親会も開催。異分野交流をさらに
深め、イノベーション創出につなげたいですね。
今後、アプリ高度化検討会等を企画する予定ですので、詳しくは
CMSIのHPをご覧ください。
「来たれ、CMSI神戸！」  URL  http://cms-initiative.jp

「京」だより
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CMSI神戸拠点がスタート

　わが国の基礎研究、特に理論や計算で

は、多くの優秀人材が、自分の役割は基礎

研究だ、自分は応用研究には向いていな

い、応用研究は基礎研究に比べておもしろく

ない、などと考えているようです。しかし、そ

れは違います。応用研究にも極めて独創性

が必要です。

　私自身、基礎化学の出身ですが、1990年

頃に酸化チタンを菌や汚れの分解に使える

のではないかと思いつきました。これは単な

る応用です。しかし、 幸運なことに、研究の

過程で光を当てると表面が非常に親水化す

るというサイエンスとして新しい現象も見つ

かり、しかもそれは実用技術としても展開し

て、て、て、て、て、てて、建築建築建築建築建築建築建築建 、農、農、農、農、農農業か業か業か業か業か業か業か業から土ら土ら土ら土ら土土ら土木に木に木に木に木に木に木にいたいたいたいたいたいたたたるまるまるまるまるまるまるままで、で、で、でで、で、、現在現在現在現在現在現在現在現

も応も応も応も応も応も応も応も 用が用が用が用が用が用が用が広が広が広が広が広が広が広 り続り続り続り続り続り続り けてけてけてけてけてけてけていまいまいまいまいまます。す。すす。すす。す。す。

　異　異　異　異　異異異なるなるなるなるなるなる分野分野分野分野分野分 へのへのへのののへの研究研究研究研究研究研究展開展開展開展開展開展展 は、は、は、は、は、は、は、は 実は実は実は実は実は実は実は実 それそれそれそれそれそれそれほほほほほほほ

ど難ど難ど難ど難ど難難しくしくしくしくしくしくありありありありああありませませませませませませませせせん。ん。ん。ん。ん。ん。基礎基礎基礎基礎基礎基礎礎研究研究研究研究研究研究研究でオでオでオでオでオでオオリジリジリジリジリジリジリジナリナリナリナリナナリナ

ティティテティティテティの高の高の高の高の高の高高いアいアいアいアいアアイデイデイデイデイデイデイ ィアィアィアィアィアィアをもをもをもをもをもをもってってってってってってってているいるいるいるいるいるいるる人は人は人は人は人は人はは人は、応、応、応、応、応、応、応用用用用用用用用

研究研究研究研究研究研究研究研究研 でもでもでもでもでもでももオリオリオリオオリオリリジナジナジナジナジナジナジナナリテリテリテリテリテリテリリ ィのィのィのィのィのィの高い高い高い高い高い高い高高 ものものものものものものものが出が出が出が出が出が出が出せるせるせるせるせるせるせ よよよよよよよよ

うでうでうでうでうでうでうです。す。す。す。すす 出口出口出口出口出口出出 を見を見を見を見を見を見を見据え据え据え据え据え据ええた応た応た応た応た応た応用研用研用研用研用研研用研究に究に究に究に究に究に究究には、は、は、は、はは、は 異異異異異異

分野分野分野分野分野分野分 研究研究研究研究研究者や者や者や者やや者やマーマーマーマーマーマーケッケッケッケッケッケットとトとトとトとトとト の双の双の双ののの双の双の双双方向方向方向方向方向方向向の情の情の情の情の情の情の情情報報報報報報報

交換交換交換交換交換交換換交 の場の場の場の場場の をつをつをつをつをつつくるくるくるくるくることことことことことも大も大も大も大も大切で切で切で切で切で切です。す。す。す。す。すす  そ そ そそ そそその意の意の意の意の意の意の 味味味味味味味

で、でで、で、で、でで CMCMCMCMCMMMSISISIS の3の3の3の つのつのつのの拠点拠点拠点拠拠点拠 あるあるあるあるいはいはいはいはははは神戸神戸神戸神戸神戸神戸のスのスのスのスのスのスののスパパパパパパ

コンコンコンコンンコ 拠点拠点拠点拠点点拠 を、を、を、を、、継続継続継続継継 的に的に的に的に的に企業企業企業企業企 の方の方の方の方方方が入がが入が入が入が入入入が ってってってってってってってこらこらこらこらこらこらこ

れるれるれるれるれるれるれるようようようようような場な場な場な場な場にすにすににすにすするこるこるここることがとがとがとがとが重要重要重要重要要重 だとだとだとだとだとだと思い思い思い思い思い思い思 ますますますますますますますますす。。。。。。

われわれわれわれわれわれれわれわ われわれわれわれわれわれ実験実験実験実験実験実験実 家も家も家も家も家も家も家 、高、高、高、高、高、高効率効率効率効率効率効率率の有の有の有の有の有の有機太機太機太機太機太機太機太太太陽電陽電陽電陽電池池池

や可や可や可や可や可可や可や可視光視光視視視光視光視光視 光触光触光触光触光触光触媒物媒物媒物媒物媒物媒物物質の質の質の質の質の質質質の探索探索探索探索探索探索におにおにおにおにおにおいていていていていていていてて、バ、バババンンン

ド計ド計ド計ド計ド計ド計ド計計算を算を算を算を算を算を算を算をを使っ使っ使っ使っ使った物た物た物た物た物た物物質設質設質設質設質設質設計を計を計を計を計を計を試み試み試み試み試み試みていていていていていていいますますますますま 。。。

しかしかしかしかしかしかしかし、し、し、し、ししし われわれわれわれわれわれわれわれわれわれわれわれの計の計の計の計の計の計のの 算レ算レ算レ算レ算レレベルベルベルベルベルベルではではではではではではで 、実、実、実、実、実実実際に際に際に際に

合成合成合成合成合成合成合成合成してしてしてしてしてしてしてしてできできできできででききたもたもたもたもたもものとのとのとのとのとのととは全は全は全は全は全は全全全然合然合然合然合然合然合わなわなわなわなわなわわなないいいこいこいここいい とがとがとがが

多い多い多い多い多い多い多い。そ。そ。そ。そそ。そそそこでこでこでこでこでこでこ 、何、何、何何、何、何をやをやをやをやをやを るかるかるかるかるかるかといといといといといといというとうとうとうとうとうと、運、運、運、運、運、運運よくよくよくく当当当当

たるたるたたるたるたるたるまでまでまでまでまでまででどんどんどんどんどんどど どんどんどんどんどんどんつくつくつくつくつくつつ るわるわるわるわるわるわけでけでけでけでけででけです。す。す。す。す。す 計計計算計算計算計算計 科学科学科学科学科学

の専の専の専の専の専の専の 門家門家門家門家門家門家家家に期に期に期に期に期に期待す待す待す待す待す待すするのるのるのるのるのののは、は、は、は、は、は、は そんそんそんそんそんなわなわなわなわなわななわな れわれわれわれわれわれれれれれ

の直の直の直の直の直の直の直感を感を感を感を感を感ををを下支下支下支下支下支支えしえしえしえしえしえしてくてくてくてくてくてて れるれるれるれるれるるれることことことことことことことですですですですですですす。メ。。。メ。メ。メ。。 カニカニカニカニ

ズムズムズムズムズムズムズズム解析解析解析解析解析解析析析も重も重も重も重も重も重要だ要だ要だ要だ要だ要だ要 けれけれけれけれけれけけけれどもどもどもどもどもども、本、本、本、本本本当に当に当に当に当にににに欲欲し欲し欲し欲し欲欲欲 いのいのいのいのの
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ルギー
が
科学

橋本 和仁 はしもと かずひと 

東京大学大学院 工学系研究科／ ター教授先端科学技術研究センタ

は、は、は、は、どのどのどののどの方方向方向向方 に行に行に行ったったったら確ら確ら確率が率率が率 上が上がるのる かと

いういういいう作業作業作業作業仮説仮説仮説仮仮仮 なのなのなのですすです。。

機　機　機機能部能部能能部能部部材、材、材、材 ナナノナノナノ材料材料材 の応のの応の 用研用研究の究究 分野

で、で、で、で、アカアカアカデデミデミデデ アへアへへの期の期の期待は待は待はますますますます大き大きくなっ

てきてきてきてきていていていていいいますますます。研。研。研究を究を究をもっももって社て社会に会 貢献す

るとるとるとるとるといういういううここことことことこ をミをミをミッシッシッションョンョンのの一の一つとつと捉え捉 るのであ

ればればればれれば、実、実実、実実験科験科験科験験験 学者学者者や企や企や企業と業と業 組ん組んで応で 用研究

を進を進を進進を進めてめてめてめめてめていくいくくいいいいい ことことことによによに ってっててて初め初初めて、て、いわいわゆる学

術も術も術も術も守っ守っ守っ守っ守っていていていていいて けるける、そ、そ、そういういういう時う時代に代になっなってきて

いるいるいるるいるのだのだのだのだとととと思と思いまいまい す。す。す。

CMSIカレンダー
詳細は CMSI ホームページ http://cms-initiative.jp// をご覧ください。

●2011年2月7日
CMSI産官学連携シンポジウム「計算シミュ
レーションの新たな産業応用への展望」
場所：秋葉原コンベンションホール

産官学連携小委員会が企画し、CMSI
が主催する産官学連携シンポジウムには、
産官学の関係者150名が集まりました。今
回の目的は、計算シミュレーションの産業利
用の現状を、産、官、学それぞれの立場か
ら検証し、今後のあるべき方向を議論する
ことでした。
文科省の計算科学技術推進室長は、

「“京”を中核とした大規模スパコンプロ
ジェクトでは、産官学が連携し、国家の産
業競争力を高めることが必要」と、行政の
指針を示されました。これを受けて基調
講演では、「スパコンの産業活用で日本
が世界をリードするためには、大規模に

並列化されたスパコンを最大限に活用で
きるソフトを効率的に開発しなければなら
ない」と、大規模ソフト開発の課題が掲げ
られました。
その後に立った講演者からは、「大規

模計算ソフトを開発・維持・管理し、産
業に活用していく戦略的な仕組みの構
築」、「実験家との密な連携によるターゲッ
トの設定」といった具体的な取り組みが提
案されました。夕方から始まったパネル
討論では、「利用者視点に立ったプログラ
ムの整理と提供」、「産官学間の人の移
動や交流促進の場の創出」といった問題
が議論され、最後の意見交換会では、講
演者と参加者間でも活発な意見が交わ
されました。

＊招待講演の内容は13、14ページで紹介
しています。

●CMSI研究員ワークショップ
日程：2011年7月、11月、2012年3月予定

場所：CMSI神戸拠点

内容：アプリケーション高度化を議論

●計算分子科学シンポジウム
日程：2011年8月予定

場所：CMSI神戸拠点

●計算物質科学研究センター研究会
日程：2011年9月予定

場所：東京大学物性研究所

●計算分子科学・実験家交流会
日程：2011年11月予定

場所：京都

●CMSI・金研合同研究会
日程：2011年12月予定

場所：東北大学金属材料研究所

●CMSI産官学連携シンポジウム
日程：2012年2月予定

場所：未定

●CMD®ワークショップ（CMSI・阪大主催）
　チュートリアルコース開催

・第19回　2011年9月5～ 9日
   場所：大阪大学サイバーメディアセンター

・第20回　2012年3月6～ 10日
   場所：国際高等研究所（京都）

・CMD®インドネシア（バンドン工科大共催）
   日程：2011年7月19 ～ 22日
   場所：バカンバル予定

・CMD®フィリピン（デラサール大共催）
   日程：2011年10月 初旬（調整中）
・CMD®ベトナム（ホーチミン大共催）
   日程：2011年12月 中旬（予定）
・CMD®タイ（共催未定）
   日程：2012年2月 中旬（予定）



　私は強誘電体薄膜や圧電体に関する材

料の研究を行っています。俗に言う「実験

屋」です。今回のワークショップに参加しよう

と思ったのは、計算を始める「とっかかり」が

欲しかったのです。材料の探索では、2種

類以上の材料を組み合わせ、目的の物性値

を達成することがよくあります。この際、どの

組み合わせが良いか計算によりある程度予

測できれば、格段に研究の効率をあげること

ができるはずです。そのための勉強をしな

ければと、何度か机に向かったことはあるの

ですが、なかなか持続することができません

でした。

　ワークショップに申し込んだものの、あまりに

初心者過ぎて、講義や実習についていける

かどうか不安でした。実習では、UNIXでの

操作自体が初めてでしたので、言われた通り

にひたすらキーボードをたたいているという

ありさまでした。しかし、それぞれのコードで

一連の計算を終える頃には、だんだんと自分

が何をしているのかがわかってきました。こ

れは、講師の先生方が基礎からとても丁寧

に説明され、かつ、それをフォローするチュー

As George Whitesides said recently in
Nature Magazine ̶ scientists should try to 
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ターの方がいて、といった実習スタイルによる

のだろうと思います。5日間のワークショップ

で3つの計算コードを習ったのですが、その

順番も非常に考えられているなと、自習を終

えた今になって感じています。

これでCMD®手法を完璧に理解し、実際

に自分の材料系で計算を行えるレベルに

なったとは言えませんが、計算に関して門外

漢だった私が、初級者程度のレベルになっ

たと思います。今後も興味をもって取り組め

る確かな手応えを得られたのが何よりの成

果でした。

計算機ナノマテリアルズデザイン
基礎チュートリアル･コース
・CMD®先端事例の講義と特別講演
・第一原理計算の基礎理論講義

・第一原理計算入門実習

  （3種類のコード）

計算機ナノマテリアルズデザイン
専門チュートリアル･コース
・CMD®先端事例の講義と特別講演
・CMD®実習
  （5種類のコードの中から2種類を選択）

計算機ナノマテリアルズデザイン
先端チュートリアル・コース
・CMD®先端事例の講義と特別講演
・CMD®実践研究

計算機ナノマテリアルズデザイン
スーパーコンピュータ･コース
・CMD®先端事例の講義と特別講演
・CMD®実習（RSPACE）

定員：25名
参加費：受講費は無料

　　　   （旅費･食事代は受講生負担）

チュートリアル･コース

111114444 15

　 撮影：下司雅章（大阪大学）

受講生の希望により選択できる。
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nanotechnology.   Each t ime a DNA
strand binds to a carbon nanotube it will
take on a different structure. In order to
discover the ideal packing we need to
repeat the simulation hundreds of times
and it required an IBM ‘Blue Gene’
using 2048 processors for one month.  
It’ s not just heroic calculations we need
that  use hundreds o f  thousands o f
processors .  We a lso  need capac i ty
computing to gain time to solution.
  The K computer will be a significant
step on the pathway to empowering
computation as a tool to complement
experiment. But the real breakthrough
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n a n o s c a l e  ma c h i n e s .   And  t h e s e
machines in the cell wall are membrane
proteins that either transport ions or
part ic les in and out o f  the ce l l .  By
understanding how these machines
work, we can use the design principles
from nature to do things that nature
didn’ t do. This is a frontier area of
material science. But the length scales
are not appropriate to density functional
theory. Heroic calculations on current
supercomputers  would a l low us to
handle about ten thousand lipids. But we
a r e  s t i l l  a  l o n g  w a y  s h o r t  o f  a n
interesting size.  That has led to the
ididideaeaea o oof ff usussininingg g dididid ff fere ennt t methods for
didididiid fffffererenenent tt scscs alalleseses; ; tththe e brbriddgiging of length
sscscs alalaleseses. . UnUnUnfofofortrtrtunununaatatelely,y, t thehe trouble is
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sususuuuummmmmmmmm ararary,y,y  ww we e e neneneedd mmorore than just the
bibibib gg g gg hahahardrdrdwawawarerere. . WWeWe nneeeed d ala gorithms.  We
dododoo n neeeeeed d d heheh rorooicicc c calalcuculalatitionons that could
ononononnlylyylyly p ppososo sisisiblblbly y y bebebe d donnee onon a K computer
tytytytypepepepepepep  m mmacacachihih nene. .  B Bututut w we e alalsoso need capacity
cocococompmmppm ututininng.gg.    ThThhThe e lalattttere  i is s especia l ly
imimmimmpopopopoportrtananna t t  tototo s ssolololvvve rreaeal l woworlld problems.
　　　　　　　　　　　　　　 撮影：撮 由利修一

島  宏美 しま　ひろみ
東京理科大学  理学研究科物理学専攻(当時）

CMSIが共催する第18回コンピュテーショナル･マテリアルズ･デザイン
（CMD®）ワークショップが3月8日～12日、国際高等研究所で開かれました。
実際にスパコンで計算して物質を設計することに重点を置いた
ワークショップで、これまでに大学、企業から700名余りが受講しています。
今回のワークショップに参加した島 宏美さんが、その様子をレポートします。

CMD®18ワークショップ
体験レポート

人を育てる
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京コンピュータは1秒間に1京(10¹⁶ = 10,000,000,000,000,000)回の演算を実行します
(10ペタフロップス)。これは、人間が1秒間に1回計算するとしたら、3億年もかかる莫大な

計算量です。3億年前には、人類はまだ誕生していませんし、日本列島もできていませんね。

イラスト：秋本祐希（マブチデザインオフィス）

3.5 インチ
フロッピーディスク
（2HD 1.44MByte）

1年
（30M秒） 80年

（3G秒） 3万年
（1T秒）

3000万年
（1P秒） 3億年

（10P秒）

京コンピュータ
(10Pflops 以上 )

パソコン
(Intel Core i7 50Gflops)

世界初のコンピュータ
ENIAC

 (300flops 1946 年 )

スパコン天河一号
 (4.7Pflops 2010年)

そろばん
（1回/秒）

　ハード
ディスク(数TByte)

ヒトの細胞のDNA
（30 億塩基対）

ヒトの脳のシナプス結合数
（数十兆～数百兆個）

ヒトの胃内の細菌
（100 兆個）

メモリ、数

演算速度

現在までの秒数

1012

108

109

106

103
千、K（キロ）

M（メガ）

億

兆、T（テラ）

G（ギガ）

P（ペタ）

京（けい）

京コンピュータ(1PByte以上)

100

1015




