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CMSIの拠点研究員
　計算物質科学の明日をつくる
　第1回若手技術交流会
　拠点研究員のプロフィール
　実験化学からのメッセージ

アプリケーション開発の最前線から
CMSIカレンダー
「京」から「エクサ」へ
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物質科学の源流から奔流へ

　物性、分子、材料、３つの分野の計算科学

研究者によってつくられるネットワーク型組

織「計算物質科学イニシアティブ「計 （CMSI：

tational Materials Science InitiativeComputatio ）」））。

文部科学省の補助金を受けてCMSIは、文

パフォーマンス・コンピューティ「HPCI（ハイパ

フラ）戦略プログラム」分野２＜新ング・インフ

エネルギー創成＞を推進しています。物質・エネ

計算物質科学は、理論と実験をつなぎ、科学計算

と技術の次の扉を開くことを目指しています。

研究対象は分子１個から実用材料まで多種

多様、高度な計算が拓く若いサイエンスで

す。目標は、世界一の性能をもつ「京」を頂

点とするスーパーコンピュータを活用し、物質

科学の源流を物質機能とエネルギー変換を

操る奔流に拡大・深化させることです。拡大・

　CMSIの戦略プログラムの特徴は、現在注CMSIの戦略プログラムの

目されている特定のホットトピックスに関する目されている特定のホットトピックス

先端的な研究開発に加えて、計算物質科学開発に加えて、計算物質

の次の世代の展開につながる研究・開発のの次の世代の展開につながる研究・開発

基盤形成をも大きな目的のひとつにしている基盤形成をも大きな目的のひとつにしてい

ことです。そす。そのために、CMSI では、シ ジンポジ

ウム、ワークショップ、実習、実験研究者との連ョップ、実習、実験研究者との連

携等携等を通じて、この分野に関心をも 人人たちたち、の分野に関心をもつ人

とくとくに若に若手研手 究者のネットワークを構築築してしていきいきネットワークを構

ます。そして、これらの人材が計算機の利用、材が計

プログラム開発、プログラム利用、すべての面

にわたって新しい研究・開発基盤を形成し

ていていく活く活動を支援します。また、研究成成果だ果だけけ

でなでなくく、人材人材 ソ、ソフトフトウェウェアア、デーデータもタも 広、広報誌報誌や

ホーホームペムページ等を通じて紹紹介し介し、世、世界に界に発発信

する拠点づくりを進めます。

これらの分野振興や発展の活動活動を担を担う人う人
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材として、CMSIでは「拠点研究員」という他に

例をみないユニークな制度を取り入れています。

ハードウェア開発トレンドに呼応した新し
い研究・開発体制の必要性

　すべての物質は原子や分子から成り立っ

ています。計算物質科学の目的は、原子や

分子の集まりとして物質のふるまいをとらえ、

そのふるまいを記述する基礎方程式をコン

ピュータで解き、物質としてどのような性質をも

つのかを予測。また、実験結果を検証し、機

能発現機構を理解し、さらにはそれを物質設

計に役立てることにあります。

　計算に用いるコンピュータは、主に計算を

行う演算部（CPU）、データや結果を保持す

る記録部（メモリ）、CPUやメモリの間をつな

ぐ通信部（ネットワーク）で構成されています。

より大規模な物理系のシミュレーションを行っ

たり、従来時間がかかっていた計算をより高

速に行ったりするため、複数のCPUとメモリの

ネットワークからなるスーパーコンピュータータをを用を用

います。近年の大型計算機の明の明らからかなトトレンレン

ドは、CPUの動作速速度の度のの加速加速が鈍が鈍っているこ

とからくらくる、る、ママルマルチチコア化ア化やや大規模並列化で

ありあり、例えばえば「、「京」は64万個もの計算コアを

ももっています。このような超並列計算機を有有

効に使うには、従来の延長上にないい 革、革新的新的

なアルゴリズム・ソフトウウェアェアの開開発が発が必要要でで

す。計算算性能性能のの向向上が上が主としてて単一単一コアの

動動作動作速度速度の加速にによるよるもものであった21世紀

初頭頭までまではは、既存のプログラムを大きくきく改変改変せせ

ずともハードウェアの性能性能向上向上の恩の恩恵恵を受け

ることがができでき そ、その意意味で味で、「待っていればれば速速く

なるなる」時」時代で代でした。計算機算機ハハードウェアの新の新

しいトレンドは、従来とは質的に異なる研究体

制を要求しています。

　これまで、先端的な物理化学現象を解明

するソフトウェアの開発は、研究室の単位で

開発・維持されるケースがほとんどでした。

しかし、大規模な計算機の利用を想定したソ

フトウェアは、研究開発に多大な時間と労力

を要し、かつ、プログラムの改良が複雑になり

ます。そのため、計算物質科学の振興発展

に寄与する、有用であり、かつ多くのメンバー

が利用しうるソフトウェアは、継続的にプロググララ

ムを継承していくためにも組織的に維持持管管理理

し、発展させていくことが必要にななってってきまきまし

た。この課題の解決に向けた取た取取り組り組みみが「拠

点研究員」制度の誕生につつなながながってっています。

拠点研究員の役割とミミッシッション

　CMSIでではは、は、「「京」を」を利用して、計算物質科

学のの特特定特定の重重要要課題に取り組む「重点研研究究究

員」員」と、計算計算物質科学分野の振興と発発展展をを担

う「う「拠点研究員」を、明確に区分し分して募て募集し集し、

採用しています。重点研究研究員が員が現在在ももっとも

緊急に成果をあげげるこることをとを要求求さされている課

題の解決に携に携わるわるのに対し対して、拠点研究究員員

の役役割割はは、次、次の世世代の代の計算物質科学学の発発展展

の上の上で重要な要な課題解決や基基盤盤整整備備を推進進

するするこことです。すなわち、ち、「計計算算物質科科学学分

野で広く用いられられる新新ししい方法法論論や基本本技技

術の開発開発」、「計「計算算物質科質科学分野で野で多くくのの

ユユーザがザが見込まれれるる重要アプリプリケーシションソフ

トウェアの開の開発発・普及及」、」、「「高度な度な並列化技技術術、術、

高速高速化技術術を応を応用し用したたコード開発開発発と、と、それれをを

利用利用しした計算計算物物質科学学研究研究究」」、「実験家験家や企

業研業研究究者を含めためた多多く多くのの人に成に成果果を利用してしててももも

CCMSIでは「拠点研究員」といいう新ししい制度を導」という新しい制度を導入しています。拠点

研究員の役割・ミッション いいろいいろ ろでろ すッションはいろいろですが、活動の目的は、計算

物質科学の振興と発展です。こののポジジシと発展です。このポジションがどのようにして生ま

れ、その役割が決まったのかを 介すするとまったのかを紹介するとともに、拠点研究員とし

て実際に活動を始めた新メ 心意気をめた新メンバーに心意気を語ってもらいました。
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　CCMSM I神戸拠点におけるイベントの第

一弾としして、て ７月７～８日、CMSIの若手

研究員が計算算科学科 研究機構に集い、技

術交流会を開きましたした。

第１日目は、すでに「京京」を」を試験試 利用し

ている７名のCMSI若手研究者にによるよる講講

演が行われました。最先端の大規模計

算手法と、課題解決に向けたアプローチ

が、コーディングする際の苦労話も交え

て紹介され、参加者からはノウハウに関

する質問が飛び交いました。また、石川 

裕・東京大学情報理工学研究科教授

によによる招待講演「エクサスケールコン

ピュューテテーティンィングへの道程」では、すでに次

のスパコンのの開発発開発が動が動き出していること

を実感させられました。

夕方からは会場を移してポスターセッセッ

ション。発表者と参加者が熱く議論する

姿も見られ、その議論は懇談会へと引き

継がれました。たがいに初対面の若手

研究員も、計算物質科学を共通のキー

ワードとすることで、すぐに打ち解けて語

り合い、い 大い大いに盛り上がりました。

第２日目は、川島直島直輝・輝 東京大学物

性研性研教授が「拠点研究員に期待するするここ

と」を講演し演しましました。た その後、分野振興

を担担う新う新人拠人 点研究員が自が自己紹己紹介を介を兼

ねて、これまでに行っ行ってきてきた研究内容

の発表と今後の抱負を述べるセッショ

ンがンが行われました。 常行真司・CMSI

統括括責任責任者か者からもらも、拠、拠点研究員の活動

らうための公開公開環環境の整整備」備」が主な役割でで

す。これこれらのミッショションはすべて、最先最先端の

計算計算物質科学科学の学術的な成な成果果を普及発展

させ、社、社会に還元するするところまでつなげげ、計、計

算算物質科学がが人人びとの身近な課な課題題を解決解決

するためめののツールとして利利用用されるれるこことを志

向し向しています。

　CMSIが取り取り組組む研究研究課題は、超伝導などど

の物質機質機能発発現現機構の解明をはじめめ 今、今後

ますますます重要重要となる次世代エネエネルルギーの生生

成・貯貯蔵、高速化が頭打ち打ちに近づくづく半半導導体体

デデバイスのブレークスクスル―を目目指指すす研研究、ウイ

ルスなど人類の脅の脅威となるなる分子分子の制御機構

の解明、またまた、希少元元素を素を用いなくても同等な

性能能をを発揮すするる磁磁性性材料や構造材料など、

人類人類が地地球球上上でで豊かに生きていくために必必

要なものものばばかりです。計算物質科学学ががここれれれ

らのの領域領域の理論と実験を結びつつけ、け、そそのその成

果が果が学術や社会の発展に寄寄与与で与ででききるよう、拠

点研究員員はそはそそれぞれぞれのカテゴリー（図を参

照）照）でで努で努力力していきます。

拠点研究員の活動の輪を世界へへ

　拠点研究員が所属す属する研る研究究機究機関は、物

性、分子、材料の料の戦略戦略略機機関の各拠点（東京

大学物性物性研究研究究所所、自然科学研究機構分子

科科学学研研究研究所、東北大学金属材料研究所）の

ほかほか、分子サブ拠点（東京大学大学院総合文

化研究科）、材料サブ拠点（産業技術総合研

究所関西センター）、および、産官学連携拠点

（産業技術総合研究所、物質材料研究機構）

です。また、2011年4月に計算科学機構内に

立ち上げられたCMSI神戸拠点は分野融合

拠点点としとして位て位置づ置づけ、拠点研究員とともに、分

野振興活動を先導先導し、し、全体全体のコのコーデ ネィネートを

担う担うCMCMSISI特任特任教教員を配置します。

拠点研究員の活動の場は、所属機関に限

りません。計算物質科学全体を活動のフィー

ルドとし、物性、分子、材料分野の融合を促進

していきますす。そ。そしてして、２カ月カ月に１に１回の回のペーペースス

で、CMCMSISII若若手若手技術技術交流会を開催し、大規模

計算に必要な要素技術の講習会、各分野が

抱える課題の議論、将来のスパコンのあるべ

き姿などについて、意見交換を行っていきま

す。交流会の企画・運営は、拠点研究員自

らが行っていく予定です。

こうした拠点研究員の活動を通して、将

来の計算物質科学を支える若手同士のコ

ミュニケーションの輪を、世界に向けて広

げていきます。

カテゴリC
複数課題の推進を
通じた分野振興

例：並列化を含むアプリケー例：並列
ョン高度化などショ

カテゴリＢ
分野共通

アプリケーションの
開発･公開･普及

例：電気伝導率計算、行
列対角化プログラム、
量子MC法など

カテゴリD
ータルサイト開ポー
管理／アプリケー発・管
ョン公開・普及ショ

例：ポータルサイト開発・例：ポ
運営、ライセンス管理

カテゴリA
先端的な要素技術・
アルゴリズムの開発発
例：行列対角化、逆行列列、
ＦＦＴなどの並列化アルゴリゴリ

ズム開発など

拠点拠点研究員と重点点研究究員員

CMSI拠点研究員員・・・分野分野野振興

CMSI重点研究員・・・重点課題課題推進

拠点拠点研究員のミッションン

先端的要素技技術術の開発、重重要なな
分野共通ア通アププリケーショョンンの開発・・
普及、特別支援課題の題のササポートなど

「京」における大規模並模並列列化など

Computational  Materials  Scienence  Initiative

内容に対しての要望が出されました。

本交流会を通して、参加者全員がCMSI

の活動内容や方針を再確認することが

できました。

本年度は、河野野貴久貴久 志、志田和人、米原

丈博丈博 小、小西優祐の４名の拠点研究員がが

若手技術交流会の幹事となとなりり、第第２回目

以降の企の企画を画を担い担います。若手自自らがらが運運

営する「技術交流交流会」会」。この会は、物性

科科学、分子科学、材料科学の分野が融

合した計算物質科学の飛躍的な発展にに

とって重要な活動となりまります。す。



拠点研究員のプロフィール
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榮  慶丈　 さかえ よしたけ
分子科学拠点研究員
名古屋大学大学院理学研究科

総合研究大学院大学で機能分子科学を専
攻、博士号取得。広島大学大学院で量子化
学計算による酵素反応を研究。

応募の動機

アプアプリケリケーションの開発を発を続続
けていきたいと考えました。

ミッションン･役割役割

付加付加機能ソフトウェアREM
の開発を行っています。この
ソフソフトウトウェアによって、既存の存の
さまざまな分子シミュレーショ
ンプログログラムラムを用を用いい、効率効率的的
な分な分子構造探索を行うこと
が可能になります。

城野 亮太 じょうのの りょうたた

分子科学拠点研究員
東京大学大学院工学系研研究科

東京大学大学院で応応用生命工学工学を専攻、攻、博士号(農(農学)取
得。分子動力学をを用用いた溶媒媒和構造やや量子化学学による電電
荷分離状態を研究研究。

応募の動機動機

“エ“エネルギー創成創成”の観点点から進め進めてきた光た光合成
や太陽電電池池の電荷荷分分離状態態の研究を究を、「京」をを
使っ使って発展させたせたいと思いまいました。

ミッションン･･役役割

電子電子が実際にに利用利用できる形る形で伝達さされれるれる過程程をを
シミュレレートートすすることで、で、光光を素とするする効率効率的ななエネ
ルギルギー変換機構提構提案のためめのの指指針針を確立確立するこ
とです。す。

志志志志田田 和人 しだ かずひと

材料料科科学学拠点研究員
東北大北大学学金学金属材料研究所

北陸先先端科科学科学端 技術大学院大学で情報科学を専攻、
東北大学学でモでモンモンで テカルロ法による物性計算を研究。

応募の動機機

学生時代も（も（当当時当時の）先端的並列スーパーコン
ピュータを使ってていたいたいたので、10年以上の間にどれだ
け大け きい進歩がああったったたっ かにか 非常に大きな興味があ
りままり したし 。

ミッシッションョン･役割

金属金 材料材料料研究研 所で独自に作成さ成さされたれたれ 全電子混合
基底底法にによるるよ 第一第 原理電子状態態計算計算算計 プロプ グラム

TOMBOをはじめとめとしたしたたプロプ
グラグ ムを「京」に移植およよび最最最び
適化化適化するす ことで、いままでにな
い規規模のの模の材料材 物性計算を実
現し現し、材料科料科科学の学のあたらしい
知見を得を得ることでです。すす知見を

桜庭  俊 さくらば しゅん

分子科学拠点研究員
京都大学化学研究所

東京大学大学院で情報生命科学を専攻、博士号取得。京都都大学化学学研
究所で溶液理論に基づく溶媒和自由エネルギー計算ソソフトウェェア
ermodの開発に携わる。

応募の動機

ermodの改修を続けるため、開発を主業務ととするCMMSI
の拠点研究員へ応募しました。
ミッション･役割

ermodの並列化効率の
向上と多成分不均一系
への適用に努め、また利
用者講習を含めたソフト
ウェアの周知活動も行いい
ます。

小西 優祐　こにし ゆうすけ
産官学連携拠点研究員
産業技術総合研究所ナノシステム研究部門

東京大学で物理学を専攻、理学博士号取
得。高エネルギー加速器研究機構・物質
構造科学研究所で光誘起相転移を研究。

応募の動機

物性物理、
計算物理分野の研究ができる
ので応募しました。

ミッション･役割

半導体などにおけるナノ構造の
形成について第一原理、モンテテ
カルロ、分子動力学などを用用い用い
て研究を進めていくととともともに、
CMSIの広報にも携携わりわりわりまます。

小林 正人
こばやし まさと

分子科学拠点研究員  
早稲田大学理工学術院

早稲田大学で量子化学を専攻、博士号
（理学）取得。2008年よりナノ統合拠点博士研究（理学）取得
員として「京」でのアプリケーション開発に関わる。

応募の動機

「京」のソフトウェア開発を続けていくこと
で、計算科学の活性化や社会浸透を図り
たいと応募しました。

ミッション･役割

リニアスケーリング量子化
学計算ソフトウェアDCの
ハイハハ ブリッド並列化と高速
化を化を化をを中心中 に、付加機能ソフ
トの高度高度高度度化化化に従事します。

河河野野  貴貴久 こうのうの た たかひかひさ

物性科学拠点研究員
名古屋工業大学大学院工学研究科研究科究科

山口大学で電気電子工学を専攻、名古古屋屋屋
工業大学大学院でグリッドコンピューティィ
ングを研究。

応募の動機

大規模並列計算に興味をもち、ア
プリケーション開発を行いたいと思
い応募しました。
ミッション･役割

オーダーN実空間DFTのマルチ
スケールハイブリッド並列化と、実
空間DFTコードの並列化チュー
ニング。

抱負
ウェブやSNSを利用して、計算物質科学の研究者
のための情報コミュニティを立ち上げたいですね。

抱負
MPIとOpenMPを併用した
ハイブリッド並列やその他
大規模並列技術について
研究し、次世代スーパーコ
ンピュータ向けのアプリケー
ション開発に貢献したい。

抱負
人との協力関係を
大事にしながら、さ
まざまな仕事を進め
ていきたいと思って
います。

抱負
分野や計算・実験・理論といっ
た既成の枠にとらわれず、CMSI内
外の多くの人と交流を深めたい。

抱負
REMの機能の向上と、また新しい構造
探索手法の開発、高精度なシミュレー
ションを実現するための分子力場の開
発などにも取り組んでいきたいです。

抱負
CMSIとしては逆説的ですが、「小
さな計算でできること」を増やすた
め、理論・計算機特性の両面から
研究を行っていきたいです。

抱負
“生命とは何か”その解明が究極の目標です。

抱負
目下のところは、これまでの研究（材料科学におけ
るモンテカルロ法）と最先端並列コンピューティング
の「京」とのギャップを埋めるためにできる限り努力
していきます。

川川頭頭 信信之之
かわがしら のぶのぶゆき

物性科物性科学拠点研究員
東京大大学物性学物 研究所

筑波大学で計計算機科算 学を専攻、大大学学
院で一般言語学、バ学、バイオインフォママ
ティクティ スを研究。

応募の動機動機

UNNIXIX、データータベース、ウェブ等ブ等の
知知識をを生か生 したたいとい 思いました。た。

ミッシションョン･役割割

情報処理理技術術技 を用を いたた計算物
質科学の研究研究支援援。

2011年8月31日までにCMSIに採用された拠点研究員を紹介します。
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Daniel J. Sindhikara
ダニエル シンディカラ
分子科学拠点研究員
自然科学研究機構分子科学研究所　

フロリダ大学で物理学を専攻。博士号取
得後、分子研で分子認識を研究。

応募の動機

分子研で次世代スーパーコンピンピュー
タプロジェクトの研究究に携に携わわっていたたた
のでので そ、その研の研究究を継続したかっかっかったたた。

ミッシミ ョン･役割役割

3D-RISMプログラムのの応用応用と、
分析分析ツーツールのルの開発開発。特に3D-RISISSMMM
での創薬の手法開開発。発。発。
今は今は タ、タミフミフルのノイラミ
ダーゼへの結結合を合をモデモデ
ル化しています。

野田 真史 のだ まさし

分子科学拠点研究員 
自然科学研究機構分子科学研究所

東京大学大学院でマテリアル工学を専攻、博士号（工学）
取得。分子研で大規模計算に基づくナノ構造体の光学応
答を研究。

応募の動機

これまで行ってきた大規模計算に基づく電電子電子電子ダ
イナミクスの数値計算的研究を、京コンンンピピュピュータ
を利用した超並列大規模計算へへと発と発と発と発展させたたた
いと考えました。

ミッション･役割

実時実時実時間実間実間実空間空間空間空間電電子電子ダイナミクスス法法プ法プログログラムの京の京京ココ
ンピュータへのチューニンニンンググをグを行う行うとともにもに、共、共通のの
数値計算算アルアルゴリゴリゴリズムズムの開の開発を行行
い、他課課題の題の研究研究にも寄与与しましますす。す。ししますす。

吉澤 香奈子　よしざわ かなこ
物性科学拠点研究員
東京大学物性研究所

上智大学大学院で物理学を専攻、理学博士
号取得。東京大学物性研究所で物性理論をを
研究。

応募の動機

今後の研究の発展にはは大大規模並列列
計算機の活用が不不可可欠であり、次次世
代スパコンのンのププロジェクトに参に参加した
いといと考考えました。

ミッション･役割役割

「TAPP/QMAS 平平面面波基底第一第一
原理計算コードの効率率化」化」ですです。平面波基底基底DFT
コードは第第一原理計算の中でも基本本的な的なもののひとつとつでで、日本でもも複複数数のソフトフトが
開発されています。そそれられらからから一つを選ぶかか、も、もしくは統合し合してて機機能能を追加追加し、海
外の主要なソフトに対抗できるものを整を整備備する計画でです。す。

米米原 丈博 よねねはら たけひろ

分子科学拠点研究員員
東京大学大学院総合総合文化研究科

京都大学大学院院で理論化学を専攻、博、博士号
(理学）取得。東東京大学大学院総合文合文化研究
科では分子非子非線形科学を研究。

応募の動動機

動力力学学の理論予測をこをこえた、自自然然界
になない新分子相の創創成・反反応応の制
御御に代表される新新しい分子子科学をを
切切り拓いていく研研究に参加加したいといと考えました。

ミミッション･役割

さまざまに発展展してきたた理論科科学計算技術の橋渡しと、計算科
学の諸分野のの人たちとと共有でできる場を構築していくことです。

抱負
3D-RISMで薬を自動的に作れるよ
うにしたい。さらに、科学全体に適
用できるツールも作りたいです。

抱負
多くの研究者が利用できる、利便性、拡張性の高いパッ
ケージの開発に努めたい。そして、新世代の高速計算機
を活用した新しい物理の発見につなげたいです。

抱負
自らが吸収した理論と計算技術をさまざま
な形で発信するとともに、計算科学の分野
から科学に貢献したいと思います。

抱負
エネルギー移動や太陽
電池を対象とした大規模
光学応答計算を行うこと
により、自然現象を理解
するとともに、デバイス開
発への基礎的知見を獲
得したい。

　まず、ず、私の目下の研究テーマである

「人工光光合成合 」の話をしましょう。人工光

合成とは、太太陽光と水の電子を用いて物

質を還元し、水水素や炭水化物などの高エ

ネルギー物質を生を生成するしくみです。太

陽電池などとは異ななり、必要なときに必要

な量の燃料を取り出せせる、る 還元反応が新

たたな汚染物質を生まないない ど、エネル

ギーーとしと て、また物質循環の視視点か点 らも理

想的な次な次世代エネルギーシステムだムだと考

えられていまいます。

　そうはいってもても、自然界での巧妙なしく

みを実現するのははなかな なか難しいので

す。自然の光合成ではは、光、光子をとらえ、ま

た反応途中の物質の活性化化状態状 を維持

することにより、4つの光子で段階的に的に水

から4つの電子を引き出し酸素を発生しし

ています。一方、われわれは、1光子2電

子酸化反応に注目して研究を進めてきま

した。近年、大きなブレークスルーがあり、

実際に水を原料とする人工光合成が視

野に野に入ってきています。現在、密度汎関

数法によによる電子状態計算も併用しつつ、

反応反応機構の解の解明に明 取り組んでいます。

　日本の本の理論理 化学学は世は 界の中でも高い

レベルにありますます。しかししながながら、計算手

法の検証や応用の段階段階で、計算算の側の側か

ら理論家だけでアプローチチするすると、第一

線の実験化学の課題としてのリアリティティにに

欠けたものになりがちです。手法の開発

だけでなく、それを検証し、さらに道具とし

実験化学が望む
拠点研究員の条件

て普普遍化遍 していくには、手法自体から少し

離れた、いわいわゆるゆ「インタープリタ」としての

視点をもった人材材が今が今後不可欠になるの

ではないでしょうか。分野野振興振興という立

場から複数の研究グループで研究にに取り取り

組む組むCMSIの拠点研究員は、単にグルー

プ・分野野間の間の情報共有・交流を促進す

るだけでなく、このよのようなうな新しいタイプの人

材としても育っていくはずです。

CMSIの中だけでなく、将来的には、例

えばプロポーザルに応じて実験家のもとに

3カ月程度滞在するような枠組みに広げて

いってはどうでしょう。実際、実験化学の

現場でもかなり高度な電子状態計算を行

うようになってきていますが、計算の初期の

段階で理論家のサポートを受けることがで

きれば、実験の解析は今よりも格段に進歩

するするでしょう。また逆に、実験家とのやりと

りの中で実験実験化学化学のエッセンスを吸収する

ことは、理論家にとっても大きな刺な刺激と激となるなる

はずです。さらに新しい視野が開けるの

ではないでしょうか。

現実の物質における個々の階層のメカ

ニズムの解析から、それを一般化し階層を

つないで、新物質の予測・デザインへ。

われれわれわれ実験実験家もこれからの計算物質科

学に大いに期待していますす。

（2011年8月11日 計算科学研究機構にて）

井上 晴夫 いのうえ はるお
首都大学東京 戦略研究センター 教授

Photochem. Photobiol. Sci., 9, 931-936 (2010). ChemSusChem., 4, 173-179(2011).011)
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水分子水分子がどのように活性化されるか？れるか？
人工光合成機合成機能を有能 する金属錯体上で水分子がどのようにに
して活して活性化されるかかを、Dを、DFT計算で導き出した結果を示す。
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アプリケーション開発の最前線から

RSDFTの開発者･
岩田さんに聞く

物質のさまざまざまななま 性質性質性 について経験的調整パラメータに依存しな

い「第一原理計算」を」を行うう行 アプアプアプリケリ ーション、実空間密度汎関数法

RSDFT。京コンピュータを使っ使って11て 0万万0万原子原子原 規模規 の第一原理計算に

挑戦挑 しようとしている。第一原理計算ととは何は何か、か RSRSDFFDFTにTにTにはどはどのよのよ

うなうな特徴特徴があるのか、開発プロジェクトを引っ張ってきたきた東京東京大学大学

の岩田潤潤一ささ一 んにんに話を聞いた。

てくることをを 岩、岩田さ田さんはんは丁寧丁 に説明してくれた。

　「「物性物性物理物理学で学で学での第の第一原原理とは、は 量子量子力学

の基本法則のことを指します。そこそこからからか 出発出発し

て、電子の質量や電荷といった基本物理量以以

外には、実験結果と合わせるための調整パラ

メータの導入をいっさい行わないで計算するこ

とを“第一原理計算”と呼んでいます。

量子力学の第一原理に基づいて、この世に

存在し得るすべての物質の性質を予測するこ

とが物性物理学の究極の目標です。しかし、

第一原理から出発してすべての計算を近似な

しで行うことは、実際上は不可能です。扱う系

の大きさや研究対象によって、計算に用いる基

本方程式を変えたり、近似を用いて計算方法を

改良したりしなければいけないのです」

「第一原理計算」と一般的に呼ばれているも

のでも、基本となる方程式や近似の度合い

によってさまざまな第一原理計算が存在

する。その中で、岩田さんが開発を進め

てきた実空間密度汎関数法（Reall-S-Spap ce 

Density-Functional-Theory、以下RSDFT））

は、は、1998年にノーベル化学賞を受賞した「密

度汎度汎度 関数数関 理論理論」に基づいて、多電子-多原子

核系の量の量子力子力子 学的的学 第一第一原理計算を行うソフ

トウェアだ。第一原理理原理計算算計 は、は、「経験的パラ

メータを入れた手法」に比比べるべるべ と、信頼信頼性の

高い物性予測が可能となるが、扱え扱え扱 る原原る 子子

数が少なくなってしまうというデメリットががありりあ 、、

せいぜい数百～1000原子が限界だろうと言

われてきた。それに対して、「RSDFTを使う

と、これまでの3桁も大きい10万原子の計算が

できるようになります」という。

「RSDFTとはどんなソフト？」

物性を明らかにするには、電子状態を計算

することが非常に重要だ。われわれの身の

回りの物質を考える場合、通常、価電子（外

殻電子）とイオン（内殻電子と原子核の集合

体）で構成さ成されるれ 系を考えれば十分であである。

そうそうしたし 上で、RSDSDFTでは、電子状態の計計

算をを、密、密度汎度汎関数理論論を用を用いて行っている。

密度汎関関数理数 論は論は、電子の密度密度分布のみか

ら電子のエネルギルギー基基底状底 態（波動波動関数で

表される）を計算できるとるといういう理論理 で、シュュレーレ

ディンガー方程式を解くよりもりも計算算計 が簡が 単になな

るので、多電子系を解くのに適してしているいる。 「密

度汎度 関数理論の基本方程式（コーンン･シャャム

方程程方 式）式 を、計算機上でいかに効率よく計計算

させさせるかるかを工を工夫したソフトウェアがRSDFTなのの

です」とと岩田岩田岩 さんん。R。 SDFTでは、偏微分方程

式の形をしたたコーコーコ ン･シャシ ム方程式を差分方程

式の形で表し計算計算を行を行ってっているのが特徴だ。

これまで行われてきてきたた数数百原百 子までの第

一原理計算では、波動関数関数数を単単を 純な純 平面波

の重ね合わせで表現し、高高速フ速フ速 ーリーリエ変換

（FFT）を用いる計算手法が大大ききな成成な 功を

収めてきた。しかし、計算機が大型型化化し化 、超超

のふるまいを理解するのは困難で、計算や数

値実実験が験が重要重要な役割を果たしている。

その重重要な要な計算計算手法法のひのひとつとつが第が第一原理

計算だ。「第一原理」とは「他他の原の原理や理や仮定仮定なな

どから推推論す論するこることのできない最も基本的な

原理」を意味する言葉で、物理理学だ学だけでけではなはな

く哲学などでも使われる。研究分野が異なる

とと「第「 一原理」の意味するところが微妙に違っ

「第一原理計理計算と算 は？」

　私たちの身の回回りにりにあるさまざまな物質。質

その色や固さといった性質もさもさまざまざまだが、

これこれらの性質はどのように決まっているのだだろろ

うか？ 物性物性物理物 学は、物質の性質（物性）を

知るるためた に、電子や原や原子核子 というミクロなレベ

ルでそれらののふるふるまいを調べるる学問学問だ。しか

し、ミクロのレベルでは、実実験だ験だけからすべてて
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図1. 実空間計算のための離散化と並列化

空間中に配置されたシリコンの原子核(青色)の周りに、連
続的に分布する電子(黄色)が存在する。実空間法では、こ
の連続的な電子密度分布を離散的なメッシュ点上で表す。

現実の空間のメッシュは、大きなブロックに分けられ
る。それぞれのブロックは異なるCPUが担当し、隣り同
士でたがいに通信しながら協調して計算を実行する。

話し話 手手：

岩岩田田田 潤潤一 いわた　じゅんいち
東京大学学 大 学学院工学系研究科 特任講師

聞きき手：手

久保保田田 好好美美 くぼくぼた よしみ

東京大学 大大学院学 理学系研研究科科究
地球惑星科学専攻専攻 博士課程2程2年年

シリコン結晶のユニットセル 
青色：シリコン原子核
黄色：電子密度分布
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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

HP-RSDFT
実空間差分擬ポテンシャル法、共役勾配法

実空間差分擬ポテンシャル法により、密度汎関数理論に基づく第一原理電子状態計算
を行う。高速フーリエ変換がいらないため高並列化に適している。計算量はシステムサ
イズの3乗に比例するが、大部分が行列積演算のため非常に高効率で実行できる。

金属、半導体、表面・界面、欠陥、ナノ構造
押山  淳
岩田潤一ほか、筑波大学、東京大学、理研ほか
2006年度より開発開始
Fortran、5万行
PACS-CS、筑波T2K、SGI Altix、京 (Linux)
ハイブリッド並列 (MPIとOpenMP)
最大1万2288コア (京)、ピーク性能比10 ～ 30%
条件付きで公開予定 (2012年度)
RRSPACE (大阪大)、PARSEC (Minnesota大)、その他、第一原理計算
周期境界条件だけでなく、孤立系境界条件（分子など）も扱える。

膨大な時間がかかるため大規模並列計算

のボトルネックになっていた。そこで、RSDFT

では、並列計算機の性能を十分に引き出せ

ると理論的に知られていた実空間法を用い

てて波動関数を計算する手法を開発してきた。

実実空空間法とは、空間を離散的な３次元のメッ

シュュシ で表で表で し、そのメッシュ点上での波動関数

の値の値を数を数数値計値 算で直接求めていく手法だ。

そして、て、メッッシシュで区切られた空間をいくつか

のブロッククに分け分け分 、それぞれのブロックをそれ

ぞれのCPUUに対対に 応さ応さ応 せて計算している。つ

まり、分割されたた現実実現 の空の空間が、計算機上で

もCPUの単位としてて同じじ同 ようようよ に分割されてい

るのだ（図1）。そうするることこ によよに ってっ 効率よく

仕事を割り振り、無駄の少ないない並列並列列計算計 がで

きるようになった。実空間法で波動波動関数関数数を計を計

算す算するということは、FFTを用いる必必要がが要 なな

く、く、よって通て 信の問題を解消できたことになる。る。

「計算機科学者との交流が飛躍に！」

　RRSDFTにはは、計、計算効算効率の向上に関してもう

一つのウのウリがある。ググラムムラ ･･シュシ ミットの直交化

のアルゴリズズムだム 。波動関関数の数 直交直交化は必要

不可欠な計算だがだが、そ、 の計算量量がメが ッシッシュ点

の数の３乗に比例するためため、シミュレーショションすす

る物る物理系が大きくなると、計算算時間時 が爆発的的

に増えるという問題があった。「ベクトルの内積

計算を基本とするアルゴリズムから、コンピュー

タで処理しやすい行列積計算を基本とするア

ルゴリズムに置き換えることで、解決しました」。

計算機科学の知恵を借りることによって、計算

効率を飛躍的に向上することが可能となった。

　RSDFTの開発は、筑波大学で開発され

てきたPACS-CS（計算科学向け超並列クラ

スタ）プロジェクトから続いている。月１回の

計算機科学との合同ミーティングで、岩田さん

はRSDFTで何をやりたいかを計算機科学の

研究者に説明した。「何度も説明していくうち

に、いろいろとアドバイスをもらえるようになりま

した。最初は専門用語がよくわからなかった

のでのでの すが、月に１回のペースで顔をあわせて

直接接直 コミミコミュニュニケーションをとっていたら、いつの

ころからからかすすんなんなん り話り が通じるようになってき

たんです。ググラムラ ・シ・シュミュミット以外にも、分野

外である計算

できたことも、ア

も役に立ちまし

返る。計算機

者と者との密の なコミ

ケーションが成功の秘訣だったようだ。

　一方で、岩田さんにとってRSDFTの開発

に集中していた１～２年は、フラストレーション

がたまる時期でもあった。岩田さんの本分は

物理学の研究だ。ソフトウェア開発に多くの

時間を取られていたため、データを出し、その

成果を論文として公表するという研究者とし

てやるべき仕事ができなかった。このままで

大丈夫なのかという不安と戦いながら

RSDFTの開発に取り組んでいた。モチベー

ションをどうやって保っていたのか？ 「できあ

がった暁には、何でも計算できるようになるん

だ。インパクトが大きいはずだと信じてやって

いましたね。気が長いほうなので…」。岩田

さんは持ち前のねばり強さで成果が出せない

期間を乗り越えたが、日本では、ソフトウェアの

開発だけでは業績としての評価につながりに

岩田 潤一   いわた じゅんいち

学部時代には電気回路などの計算法を学んだ

が、計算法の裏付けを独学で勉強しているうち

に物理、特に量子力学に興味をもつようになっ

た。大学院では原子核理論の研究室に進み、時

間依存密度汎関数法を用いた電子系の光応答

の研究で博士号取得。並列計算を始めたのは

2005年頃から。2011年8月から、CMSI特任講
師として計算科学教育にも携わる。趣味はラー

メン、マージャン、ジャンプなど。

久保田 好美  くぼた た よしみしみ
◆◆インタビュー後記

岩田さ田さ岩 んは現在、RSDFTに分子動力学などなどのの
新しいしい新 計算計算機能を追加する共同研究を進めてめて

いる。る プロジジプ ェクトェ の共同開発者やソフトウェ

アユーザかザからからの信信頼も厚いという評判を聞い

た。今回の取取材で材ではは、黒板、 やスライド資料を

使って、丁寧に数式数式式や専門専門や 用語を解説してくだ

さったことが印象にに残っ残って残 いいる。CMSIの内外
における計算科学の教育育者者としてして、今後の岩田

さんの活躍が楽しみだ。

Application SPEC Sheet ［RSDFT］

取材協力：京極真也（東京大学大学院工学系研究科）

図版提供：角嶋邦之（東京工業大学）

【ソフトウェア世界一を目指して】

　今年6月、喜ばしいニュースが届いた。第
26回国際スーパーコンピューティング会議
(ISC'11、p.15参照)でのコンピュータの処
理性能を競うTOP500ランキングにおい
て、「京」は世界最高性能8.162ペタフロップ
スで世界第１位を獲得したのだ。この11月
には、ソフトウェア開発における世界最高賞

「ゴードン・ベル賞」の発表がある。ゴードン・
ベル賞はスーパーコンピュータ界のノーベル
賞とまで称され、並列計算におけるその年の
ブレークスルーに与えられる賞だ。RSDFT
はこの賞にノミネートし、ファイナリストにも
残っている。ソフトウェアでも「世界一」への
期待が高まる。

くいくいく のがのが現状現状だ。だ「今後は後は、こ、こうしうした状況を改

善していきたいでです」す」と、と、CMCMC SISIの一の 員ととしてして

の自覚を見せてくれた。

「次世代半導体デバイスへの応用」

　「京」を使えば数万～10万原子規模の第

一原理計算を実行できるようになる。では、ど

んなことに応用できるのだろうか ？　10万原

子のシミュレーションとして岩田さんたちが

ターゲットにしているのは、半導体デバイスだ。

半導体デバイスは、私たちの身の回りにある

パソコンや携帯電話などの電子機器に不可

欠であり、消費電力を抑えるため、また高速

化を実現するため、デバイスの小型化が進ん

できた。数ナノメートルまで小さくなったデバ

イスでは、電子の量子力学的ふるまいが直接

性能に影響を与えるようになる。実験のみで

は詳細なデバイス設計方針を立てることが難

しく、第一原理計算への期待が高まっている。

　半導体デバイスに使われてきた電界効果ト

ランジスタは平らなシリコン基板の上に酸化

膜とゲートと呼ばれる金属が乗った構造に

なっている。ゲート電極の電圧をオン・オフ

させてシリコンに電流を流すか流さないかを

コントロールし、スイッチとして機能させてい

る。ところが、あまりにもサイズが小さくなりす

ぎて（数ナノメートル）、電流オフの状態でもご

わずかな電流が漏れるようになり、小型化に

は限界が近づいている。そこで、これまでの

二次元積層構造ではなく、円柱や角柱の形

をしたナノワイヤ型トランジスタが次世代半導

体デバイスとして提案されている。ナノワイヤ

型トランジスタは、酸化膜とゲート金属がシリコ

ンでできたワイヤ（シリコンナノワイヤ）を包み

込むような構造をしている(図2)。実際のシリ

コンナノワイヤ型トランジスタでは、断面の直

径が10～20ナノメートル、電流の流れる距離

が５～10ナノメートル程度になると予想されて

いる(図3)。その中にはおよそ10万個のシリシリコ

ン原子が入っており、ちょうど「京」を使って計

算で算できるきるサイズと同じくらいになる。「“京”を

使っ使った計た計算でで、ナ、ナノワイヤ型トランジスタの物

性を明らかにかにし、しし 実用実 化に化につなげたいと思っ

ています」と、岩田ささんははんは意気意気込み込みを語る。

　半導体以外では、生体分分子へへ子への応応の 用に用に注

目している研究者もいる。単純なタタンパンパン ク質質ク

なら、RSDFTを使うことで、分子丸ごとををシシシ

ミュレーションすることが可能になるのだ。

RSDFTは、固体だけではなく液体や気体に

も適用できるため、いろいろな物質への応用

が期待される。

算機科学の学の最新新最 理論論理論を知を知ることが

アルゴリズムの構築構築にとに て

した」と、当時を振り

機科学の研究

ミュニ

な

さ

コ

る

ぎ

く

は

二

を

体

型

ン

込

コ

径

が

立体構造にすることることでゲート電極電極によるソース-ドレイン間の電流の制御性が向性が向上上

プレープレーナ型トランジスタタ

ソース

ゲートート
ゲート

酸化膜化膜酸化膜

電流

ドレイン

シリコン基板 ドレイン

ソース

フィン型トランジスタタ シリコンナノワイヤトラランジスタ

図2. 微細化微 に伴う伴うトランジスタの構造変化

図3. 断面の直径5ナノメートルの
シリコンナノワイヤの原子モデル
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International Supeercr omputingg 

Conference (ISC) ’11がが6月19～

23日にドイツのハンブルクでで開催され

ました。この会議に出席した松松尾春尾 彦

さんは、世界の計算機科学の最先端端が

すでに「京」から「エクサ」に移っているる

ことを、肌で感じました。

ISCは、スパコン、ストレージ、ネットワー

ククに関する世界規模の国際会議と展示

会でです。す 1986年から毎年1回開催され

ていて、年年2回更新される TOP500 のう

ち１回はこのの会議会 で発表されます。私は

研究者として世界世界の動向を調べるため、

今回の会議に出席しましましたし 。

初日は前夜祭的な感じじで、で チュートリ

アルア や、ワークショップなどが行わ行われ、れ 2 日2

目以以降が降 本番でした。通常の学会と同様同様、、

国際会議会議 プラス 展示会といった内容で

したが、NVIDDIAIAやSGIなどなな HPC（High-

Performance Comppututing）関連のベンダ）

のトップなどが数多く講演演者と者 して参加し

ており、アカデミックな雰囲気よりも企も企業色

が強く出ているのが特徴的でした。そのの

ためアカデミックに偏っていない、現実的

な近い将来のスパコン像を窺い知ること

ができたのではないかと思います。

初日、私は MPI/OpenMP の ハイブ

リッドプログラミングのチュートリアルに参

加しました。ハイブリッドプログラミングの

実践的な知識が得られるハイレベルな内

容でした。

2日目。 TOP500ランキングの発表がグ

あり、いきなり「京」の1位受賞を耳にして

驚かされました。日本ではフロップス（1

秒間秒 に何回浮動小数点数演算ができる

かといういう性能性 指標）値ばかりが注目されが

ちですが、それよれよりもりも消費電力の低さや

ISCC’11レポポート

「京」から「エクサ」へ

松尾春彦 まつお はるひこ

東京大学大学院工学系研究科 
特任研究員

連続稼働時間の長さなどのほうがインパ

クトを与え、高く評価されたようです。

3日目はNVIDIAのデイビッド･カーク

（David Kirk）博士と、並列アーキテク

チャの大御所であるトーマス･スターリング

（T（Thohomas Sterling）博士によるエクサス

ケールのスパコパコン環ン環境に境 ついての討論を聞

くことができました。他にも、紹介しきれない

ほどほどいろい いろと面白い講演がありました。

　ISC'11を通しして強て強く感く感じたじ のは、"次世

代スパコン"とはすでにエクサスケールのも

のだということです。つい最近まで「京」を

次世代スパコンと呼んでいたので 、スパコ

ンの世代交代の速さにはあらためて驚か

されました。また、スパコン関係のベンダ

のトップやそれに近い人たちの生の声

が聞けたことで、近い将来のスパコンの

動向調査について確かな手応えが得ら

れましたた。

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

●●2011年8月11 ～ 12日
計算計算分子科学拠点（TCCI）第２回研研究会
場所：計算科学研究機構

　TCCIは、CMSIの分子科学拠点点として、
20011年2月に設立された組織です。 TTCCI
ではは、本年２月に引き続いて、第２回目目の全の
体シシンポジウムとして研究会を開催しままし
た。猛猛暑のなか、約100名の研究者が集りり、、
「京」用用プログラム開発の状況や研究の進
捗についいての発表が行われました。
来賓の挨の挨拶では、「京」でしかできない

ことをやってて成果を早期に出してほしいと
期待が述べらられました。招待講演は、重
点課題の代表者と者 、「京」用のプログラム
開発で先行する次次世代ナノ統合プロジェ
クトの中核アプリ、そしして理研AICSの関連
する研究者により行わわれまれ した。この中
でで、物性科学からは前園 涼涼･北陸先端科
学技技術大学院大学准教授がが、材料科学
からはは小山敏幸･名古屋工業大業大学教授
が講演さされまれ した。
　また特別講別講演として、人工光合成の研の研
究者で、JST（（科学科 技術振興機構）さきが
け「光エネルギーと物と物質変換」の研究総括
でもある井上晴夫・首首都大都 学東京教授が、
「人工光合成を目指して」」と題と して、人工で
実現できる光合成の基礎過過程が程 かなりわ
かってきていることを報告されましした。た。
陰山 聡･神戸大学教授が行ったCAAVEV

（多面立体視表示システム）見学ツアーに
は多くの人が参加し、CAVEへの関心の
高さが窺われました。夕刻から開かれた懇
親会にも半数以上が参加するという盛況ぶ
りで、ここでは平尾公彦機構長が、TCCIは
必ず成果をあげてほしいと激励されました。
２日２ 目の午後に行われたポスターセッ

ションは、狭いラウンジでの開催となったも
のの、質疑応答･議論が活発に行われて
いました。

●分野2×分野5  異分野交流研究会究会
日程：2011年7月26日

場所：筑波大学計算科学研究センター

●元素戦略ワーキンググループ「磁性の部」
日程：2011年7月29日

場所：場 東京大学理学部（本郷）

●第15回 分子シ分子シミュレーション夏の学校
日程：日 201011年91 月9～ 11日

場所：所：岡山大大岡 学理学学理 部附属牛窓臨海実験所

●計算物質科学研究センター
第1回シンポジウム
日程：2011年9月12 ～ 1313日日

場所：東京大学物性研究所

●CMD®ワD®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1第19回　9回 2011年9月5～ 9日
  場所：大阪大大阪大学サイバーメディアセンター

・CMD®フィリピン（ン（デラサデラ ール大共催）
  日程：2011年10月11 ～ 12日2日

・CMD®ベトナム（ホーチミン大共催）
  日程：日 2011年12月8～ 10日

・CMDD®タイ（タイ 共催未定）
  日程日程：2012年2年2月 中月 旬（予定）

・第20回　2012012年3月6～6～ 10日10
  場所：国際高等研究研究所（京所 都）

●第2回 CMSI 若手技術交流会（同時開催「京
の次のスパコンを考える」パネル討論）
日程：2011年9月14日

場所：東京大学物性研究所

・第3回 CMSI 若手技術交流会
  日程：2011年11月25日

  場所：東京大学駒場キャンパス

・第4回 CMSI 若手技術交流会
  日程：2012年2月1日

  場所：東北大学金属材料研究所

・第5回 CMSI 若手技術交流会
  日程：2012年3月初旬（予定）

  場所：未定

●第3回 HPCI戦略回 プログラム合同研究交流会ムム
日程：程：2012 1年10月3日

場所：計算科算科学研究学 機構

●TCCI 実験化学との交流シンポジウム
日程：2011年11月10 ～ 11日

場所：京大福井謙一記念研究センター

●元素戦略ワーキンググループ「電池の部」
日程：2011年11月9日

場所：所：東大小東 柴ホール

●元素戦略ワーキンググループ「触媒の部」
日程：2011年11月12日

場所：京大福井謙一記念研究センター

●TCCI 産学連産学連携シン携 ポジウム
日程：2012011年11年11月24日

場所：野村コンファレンスレンスプラザプラザ日本橋日本橋

●計算材料科学シンポジウム
日程：2011年12月6～ 7日

場所：東北大学金属材料研究所

●TCCI ウィンターカレッジ
（分子シミュレーション）
日程：2011年12月12 ～ 16日

場場所所場場場場 ：自然科学研究機構岡崎コンファレンスセンター

（量子化学）
日程：2012011年11年12月12 9 ～ 20日

場所場場 ：自然科学研究機構岡崎コンフ レファレンスセンスセンタンター

●材料科学・MPI講習会
日程：2011年12月12日、1月(予定)、2月(予定)

場所：阪大中之島センター (12月）

●CMSI合同研究会
日程：程：2012012年12年 月30 ～ 31日

場所：東北大学金属材料研料研究所究所

●産官学連続研究会
日程：2012年2月上旬（予定）

場所：未定

●量子化学超並列コンピューティングワーク
ショップ
日程：日程：201012年22年2月13月13 ～ 1717日日

場所場場 ：自然科学研究機構岡崎コンファレンスセンターCAVE 見学ツアー

講演会風景

ポスターセッション

撮影：竹村 和浩 (東京大学)、 榮、 榮 慶丈（名古屋大学）

「京」だより



　　　　　

コンピュータが打ち立てた金字塔

　　

発発　行　計計算物質質科学学イニニシシアティブ
編　集 CMSI 広報小小委員会

事事務局　東東東京大学    物性性研究所所内   〒2777-88581 千葉葉県県柏市市柏のの葉 55--1-5
teel . 04-71136-3279    fax .. 04-71136-33441  hhttpp://cmss-inittiativve.jpp  ISSNN 21855--70991//

計算物質科学イニシアティブ広報誌   Torrent No.3, Sep 2011
©© Compuutaational MMateerials SSciencce Inittiatiive, 20111 Alll righhts reserveed
CMMSI ( 計計算算物質科学学イニニシアアティィブ ) はは、文部科学学省省「HPCII 戦略略ププログググラムム」
分分野 2＜新新物物質・エエネルルギー創創成＞を推推進進する研究究ネネットトワーークででです。

制作協力：サイテテック・コミュニケーションズ　　デザインン：高田事務所

Computational  Materials  Science  Initiative

1997年、コン
ピュータ「ディー
プ・ブルー」が、
ついにチェスの世

界チャンピオンを破
る。コンピュータが単なる道具をこえ
る大きな可能性をもつことを証明。 

「NWT（数値風洞）」は、航空機や宇宙輸送機の
まわりの流体解析シミュレーションの基盤をつ
くった。画像提供：JAXAフェルミ・パスタ・ウラムによる「非線形格

子の実験」(1953年)。相互作用する多数の
粒子に見られる準周期的な運動の発見が、そ
の後、孤立波(ソリトン)やカオスの研究に発
展していく(画像は自然界に見られる孤立波)。
画像提供：NASA

天文シミュレーション専用計算機「GRAPE」
は多数の天体の重力相互作用を計算。太陽
系の形成過程で、複数の原始惑星が支配的
に成長していくことを発見（1997年）。
画像提供：小久保英一郎

1943年、ENIACは円周率の値を 2037桁まで
計算。その桁数は、2010年には 5兆桁に達した。

「アルダー転移」(1957～1960年)。純粋な剛
体的斥力のみをもつ粒子系において、液相と
固相の間の相転移が起こることが、シミュ
レーションによって発見された。
画像提供：豊木博泰

「マンデルブロ集合」は、部分が全体と相似に
なっている不思議な図形。単純なルールに従っ
た計算により、この複雑で美しい「フ
ラクタル」が描きだされることが、
1980年代に見いだされた。

1952年、13番目のメルセンヌ素数（2⁵²¹-1、
157桁）を見つける。 古代ギリシアから知ら
れる素数だが、コンピュータにより数百桁
をこえる計算が可能に。2008年には47番
目の素数(12,978,189桁)を発見。

「地球シミュレーター」は、地球全体の大
気と海洋を100kmと20kmの高解像度で
計算。2100年までの地球温暖化を予測
した（2004年）。
画像提供：AORI/NIES/JAMSTEC/MEXT

木星の大赤斑

固相

コンピュータシミュレーションがもたらすのは、予想された仮説の検証、現実の実験結果の解明
だけにとどまりません。独創的な「数値実験」は、時に人間の予想をこえた結果をもたらし、まっ
たく新しい研究分野をも生みだしてきました。

プラズマ中の
非線形波動

共存相 液相
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