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戦略的基盤ソフトウェア開発

◆次世代量子化学計算

◆タンパク質ー化学物
質相互作用解析

◆ナノシミュレーション・
システム

◆次世代流体解析システム
◆次世代構造解析システム
◆ＨＰＣミドルウェア
◆統合プラットホーム

◆実施内容

我が国の基礎的レベルにあ
る科学技術計算基盤ソフト
ウェアに対し重点投資を行
い、新技術分野において国
際競争力を確保するために
不可欠な戦略的基盤ソフト
ウェアを開発。 

試行錯誤から科学に基づく研究開発，設計へ

シミュレーション
に基づく効率的
医薬品の設計

経験と感に基づく
じゅうたん爆撃的
探索

例：  医薬品開発

戦略的ソフトウェア
の開発



ｿﾌﾄｳｪｱ名 開発機関 ソフトウェアの内容

NASTRAN NASA 汎用構造解析ソフトウェア

TCAD システム スタンフォード大学 半導体 CAD システム

GAUSSIAN カーネギーメロン大学

等

分子軌道法の汎用ソフトウェア

SPICE カリフォルニア大学 回路シミュレータ

Phoenics インペリアルカレッジ 汎用流体解析ソフトウェア

α-FLOW 日本、共同組合 汎用流体解析ソフトウェア

CHEMKIN Ⅲ サンディア国立研究所 燃焼解析ソフトウェア

有力な科学技術計算用大規模ソフトウェアの大半は国家プロジェクトや大
学での実証レベルの研究開発をベースに、ベンチャー企業により事業化さ
れている

基礎研究

実用化

実証ソフトウェア開発

我が国の政策の対象

我が国は
この部分が欠如

戦略的にマーケットを
提供

純粋
科学

ソフトの規模

ｺﾏｰｼｬﾙﾍﾞｰｽ開発フェーズ

図１  ソフトウェア開発戦略

表１    戦略的ソフトウェアの例

高度コンピューティング用戦略ソフトウェアに関する我が国の現状

・基礎研究では欧米と互角
・実用ソフトウェアでは大きく遅れを
  取っている
・我が国の産業界で使用されている
 戦略的ソフトウェアはほとんど全て
 欧米製(表１参照）

・原因は、国の実証ソフトウェア開
  発の欠如
・基礎研究が実用につながらない

・我が国のソフトウェア開発
  能力が急激に低下
・人材の減少
・マーケットがないため企業
 は撤退

◆米国には戦略がある（図１）


		ｿﾌﾄｳｪｱ名

		開発機関

		ソフトウェアの内容



		NASTRAN

		NASA

		汎用構造解析ソフトウェア



		TCADシステム

		スタンフォード大学

		半導体CADシステム



		GAUSSIAN

		カーネギーメロン大学等

		分子軌道法の汎用ソフトウェア



		SPICE

		カリフォルニア大学

		回路シミュレータ



		Phoenics

		インペリアルカレッジ

		汎用流体解析ソフトウェア



		α-FLOW

		日本、共同組合

		汎用流体解析ソフトウェア



		CHEMKIN Ⅲ

		サンディア国立研究所

		燃焼解析ソフトウェア







わが国における戦略的ソ基盤フトウェア開発の必要性

競争力低下

◆計算科学技術の重要性
・産業競争力の最重要ファクターの一つ
・科学技術の共通基盤技術
・先端的情報技術を牽引

◆産業基盤技術として、わが国は自前で戦略的ソフトウェアを持つ必要がある
・先端的な開発、研究ではカスタマイズが必要
・使いこなすには、ソフトウェアの内部を知っている必要がある
・自前で持たないと最先端のものは常に使用できない

◆先端的ソフトウェア開発力が急速に低下 (人材が減少）
     ・緊急の課題

◆計算科学技術が新しい段階に入っており、巻き返しのチャンス
・並列計算・分散処理の新しいパラダイム(ネットワーク、数千台のCPU）
・大規模・複雑プログラムの開発手法、新しいソフトウェア・アーキテクチャ
・統合システム
・マルチスケール、マルチフィジクス・・・リアリステックな統合解析

     ・データマイニング
     ・知識の共有化、有機的結合



戦略的基盤ソフトウェア開発の対費用効果

戦略的基盤ソフトウェアの開発事業

我が国の高度コンピューティング
用戦略的基盤ソフトウェア

開発・保守体制の構築

戦略的基盤ソフトウェアの開発
・次世代量子科学計算
・タンパク質ー化学物質相互作用解析
・ナノシミュレーション・システム
・次世代流体解析システム
・次世代構造解析システム

タンパク質の機能
構造解析高度化。
特許確保に貢献

民間需要創出効果

雇用創出効果

１.４４兆円／年（２０１０年）

１９，０００人 （２０１０年） 誘発雇用増は含まず。

①民間投資需要

(累計)
１００億円ｘ８年間＝８００億円(２０１０年まで)

②投資から誘発

される雇用(累計)
８００億円／０.１５億円＝５３００人（２０１０年まで）

③民間消費需要

(年間)
１.４４兆円（２０１０年）

④消費から直接

派生する雇用(年
間)

１９，０００人

⑤その他の重要

な経済効果

バイオ、ナノテクノロジー分野などで我が国がシェアを確保する

ための基盤技術。１０％のシェア増大に寄与すると仮定すると、

バイオ分野だけで３０兆円／年(２０２５年)の経済効果が見込まれ

る。

糖尿病、がん、
などの医薬品の

開発を加速

開発したソフトの活用例

次世代LSIの開発
を加速

クリーンで燃焼効率
の良いエンジンの開発

大規模構造物の高
精度計算

経済効果


		民間需要創出効果


雇用創出効果

		１.４４兆円／年（２０１０年）


１９，０００人 （２０１０年） 誘発雇用増は含まず。



		

		①民間投資需要(累計)

		１００億円ｘ８年間＝８００億円(２０１０年まで)



		

		②投資から誘発される雇用(累計)

		８００億円／０.１５億円＝５３００人（２０１０年まで）



		

		③民間消費需要


(年間)

		１.４４兆円（２０１０年）



		

		④消費から直接派生する雇用(年間)

		１９，０００人



		

		⑤その他の重要な経済効果

		バイオ、ナノテクノロジー分野などで我が国がシェアを確保するための基盤技術。１０％のシェア増大に寄与すると仮定すると、


バイオ分野だけで３０兆円／年(２０２５年)の経済効果が見込まれる。







戦略的基盤ソフトウェア開発のの概要（その１）

世界水準の戦略的基盤ソフトウェアを開発すると共に、我が国の高度コン
ピューティング（HPC）用ソフトウェア開発・保守体制の確立を目標とする。本
プロジェクトの達成目標は以下の通りである。

◆重点４分野をカバーする複雑・大規模な世界水準の戦略的基盤ソフトウ
ェアを開発し公開する。

・総ステップ数は１００万ステップ規模

◆戦略ソフトを開発できるトップレベルの人材を世界最先端のソフトウェア
開発を通じて育成する。

・博士10人以上、トップクラスの大規模ソフトウェア開発プロジェクトマ
ネージャー ５人以上、戦略的ソフトウェア開発技術者・研究者 １００
名以上）



◆ＨＰＣ用戦略的基盤ソフトウェア開発の大学と企業の連携による研究拠
点の構築

・東京大学生産技術研究所に民間企業と連携して計算科学技術連携
研究センターを設立、集中して本プロジェクトを実施。我が国のHPC
用ソフトウェア開発の研究拠点を構築する。

◆我が国のＨＰＣ戦略基盤ソフトウェア開発を担えるベンチャー会社の設立

・先端的ソフトウェアは事業化され、絶えず改良・メンテナンスを継続き
ないと、デファクトスタンダードにならない。本プロジェクト終了後の事
業化も目指し、(株）ゼクシス、(株)富士総合研究所、(株)日立製作所
などが、ベンチャー会社を設立し、計算科学技術連携研究センターと
連携して本プロジェクトを実施する。

戦略的基盤ソフトウェア開発のの概要（その２）



戦略的基盤ソフトウェア開発プロジェクト

東京大学生産技術研究所
計算科学技術連携研究セ
ンター

東京大学、九州工業大学
、物質・材料研究機構、
国立医薬品食品衛生研究
所

アドバンスソフト株式
会社

(株)富士総合研究所,(株)日立
製作所など

プロジェクト運営委員会

研究開発体制



東京大学 生産技術研究所 計算科学技術連携研究センター 

センター長    小林敏雄 東京大学 生産技術研究所 教授

研究員
・山本良一 （東京大学 生産技術研究所 教授）

・矢川元基 （東京大学大学院 教授）       ・柏木 浩   （九州工業大学情報工学部 教授）

・吉村忍   （東京大学大学院 教授）       ・谷口伸行  （東大 生産技術研究所  助教授）

・大島まり （東京大学 生産技術研究所  助教授） 
・加藤千幸  （東京大学 生産技術研究所  助教授）

・奥田洋司 （東京大学大学院 助教授）      ・佐藤文俊  （九州工業大学情報工学部 助手）

・大野隆央 （（独）物質・材料研究機構 計算材料科学研究センター  副センター長）        
・中田琴子 （国立医薬品食品衛生研究所  化学物質情報部 第２室 室長）

・中野達也 （国立医薬品食品衛生研究所  化学物質情報部 第２室 主任研究官

・都築浩一 （（株）日立製作所 機械研究所 第１部 部長）          
・中村 壽 （（財）高度情報科学技術研究機構 計算科学技術第２部 部長）   

・松原 聖  （（株）富士総合研究所 計算科学技術研究センター長）

事務局

運営委員会
・ 山本良一 （ 生産技術研究所 教授）

・ 谷口伸行 （   同上      助教授  ）
・ 加藤千幸 （   同上      助教授  ）
・ 大島まり （   同上      助教授  ）



１  プロジェクト運営委員

委員長  小林 敏雄 （東京大学 教授）
        矢川元基 （東京大学 教授）

        山本良一 （東京大学 教授）
        村上周三 （慶応大学 教授）
        上甲和郎  （アドバンスソフト副社長）

小池秀耀 （アドバンスソフト副社長） 



分野 サブシステム サブシステムの概要

バイオ 次世代量子化学計算サ
ブシステム

１０００残基規模のタンパク質の電子分布を計算可能なソフ
トウェアを開発。100残基規模のタンパク質の全電子分布
データベースを構築。タンパク質の機能・構造解析を加速。

タンパク質ー化学物質
相互作用解析サブシス
テム

タンパク質と医薬品や環境ホルモンなどとの相互作用を量
子化学的に解析するシステムを開発。糖尿病、高血圧、が
んなどの治療薬の開発を加速。

物質・ナノ ナノシミュレーション・サ
ブシステム

分子の運動や構造の量子力学のシミュレーション・システ
ムを開発。次世代ＬＳＩの開発などナノテクノロジーを加速

環境 次世代流体解析サブシ
ステム

燃焼などの複雑流体の解析システム。クリーンで燃焼効率
の良い燃焼器、自動車のエンジンなどの開発を実現。

防災 次世代構造解析サブシ
ステム

並列コンピュータを駆使した、次世代構造解析システム。
大規模構造物の高精度な計算や流体ー構造解析などが
可能

情報 統合プラットホーム 複雑・大規模なソフトウェア・システムを統合化するプラット
ホームを開発。複雑・大規模ソフトウェア・システムのアー
キテクチャを確立する。

ＨＰＣミドルウェア 非構造格子の開発基盤（並列処理ライブラリーなど）を開
発する。

ソフトウェア・システムの概要



次世代量子化学計算システム

九州工業大学 佐藤 文俊

九州工業大学名誉教授 柏木 浩



目的および目標

• タンパク質の量子化学計算用基盤ソフトウェアを開発する。

• １００残基規模の重要なタンパク質１００種類程度で

 全電子計算または構造最適化計算を実施する。

• 高精度のタンパク質電子状態と立体構造のデータベース
を構築する。

• タンパク質の精密な量子分子動力学計算を実現する。

• １０００残基程度のタンパク質の全電子計算を実現する。

• 上記を実現する実用的な量子化学計算ソフトを開発する。



ProteinDFシステム構成図と開発内容

(5)タンパク質波動関数
データベース

ネットワーク
PDBデータ
ベース

遺伝子データ
ベース

(3)
プロティン
・エディタ (1)自動計算法

(2)大型タンパク質計算

(2) 量子分子動力学法

(0) ProteinDFシステム

統括環境

QCLO法

計算機対応

分子積分、新アルゴリズム

網羅的計算とデータベース化

逐次整備



ProteinDF による金属タンパク質の全電子計算
F. Sato, T. Yoshihiro, M. Era, H. Kashiwagi, Chem. Phys. Lett. 341 (2001) 645-651.

シトクロム c の HOMO (3293 番目の MO；ε= -3.48 eV ）
Surface values: 0.000005, 0.00005, 0.0005, 

0.005, 0.05
ただし、(A) 0.05 ではスケールを倍にして描いている。



蛋白質ー化学物質相互作用解析システム               

・ 国立医薬品食品衛生研究所  中野達

也 
国立医薬品食品衛生研究所  中田琴

子
 (株） 富士総合研究所 佐藤智之



タンパク質－化学物質相互作用解析システム

低分子化合物DB
ACD, CSD等

In silico プレスクリーニング
AutoDock等

In silico 詳細スクリーニング

Ab initio FMO法による
相互作用解析

～10

In vitro スクリーニング

標的データベース
受容体立体構造
リガンド立体構造
Binding Affinity

・・・

リード候補化合物

～106

～104

GUIを用いたリード
化合物の修正および
新規化合物の設計

～102

Java, XMLによる
システム統合

有機合成



1. 分子間相互作用解析に使用可能な
力場(Force Field)の開発

・静電相互作用の計算には修正
電荷平衡法(MQEq法）を採用

・結合の伸縮、結合角の変化、ねじれ、
van der Waals相互作用にはUniversal Force
Field (UFF)を修正したものを採用

2. 結合状態探索システムの開発
・温度並列シミュレーティッドアニーリング法
（レプリカ交換法）を採用

3. Ab initio FMO計算から得られる高精度のエネルギー
 や電荷分布に関する情報をフィードバックすること
 により、スクリーニングの高精度化が可能

In silico 詳細スクリーニング

受容体

リ
ガ
ン
ド



Ab initio FMO法による相互作用解析

• 分子をフラグメントに分割し、フラグメントと
フラグメントペアの計算から分子全体のエ
ネルギーや電子密度を計算する方法

• 分子全体を一度に扱う必要がないため、計
算機資源が少なくてもよい（PentiumIIIx8で、
約240残基のタンパク質のFMO-HF/STO-
3G計算が約56時間）

• フラグメントおよびフラグメントペアの計算は
独立して行うことが可能なため並列化が容
易 （上記の計算がHITACHI SR8000 256プ
ロセッサで約4時間）

• リガンドの結合エネルギー
から結合性を予測

• http://moldb.nihs.go.jp/abinitmp/

LigandReceptorComplex EEEE −−=∆



標的データベース



Java, XMLによるシステム統合

標的データベース
(XML)

Webブラウザ

Webサーバ

インターネット

標的データベース
システム

外部の分子構造データベース 外部データベースからの分子構造データ
の読み込み
（各種分子構造フォーマットのサポート）

詳細スクリーニング
システム

プレスクリーニング
システム・GUIはJavaで作成

・分子グラフィックス等の　
　3次元グラフィックスは　
　Java3Dで作成
・入力データの作成
・計算結果の解析および
　可視化

統合システム

FMO法による相互作用解析システム
PCクラスタ等の並列計算機



ナノシミュレーション・システム

物質・材料研究機構 大野隆央 



ナノシミュレーション・システム開発

分子デバイス

量子力学に基づき、次世代半導体ナノデバイスに必要な材料探索、
ナノスケールで発現する物性予測・機能設計を行う

ナノ構造の電気伝導は？
誘電体界面の伝導
キャリア伝導散乱
ナノ構造のスピン伝導

ナノ構造は？
ナノ構造の形成プロセス
ヘテロ界面構造の不均一性
ナノ構造の電子状態

高・低誘電体の材料は？
バルク材料の特性
ナノ薄膜の特性
金属酸化物の物性

問題設定

第一原理電子状態解析

構造解析（構造探索）

誘電特性解析

伝導特性解析

解析手法
次世代デバイス作製

MIRAIプロジェクト

70-50 nm

情報交換

解析結果

実証実験

ナノデバイス
作製・設計
技術の確立

材料物性DB

数値解析DB

ナノ構造DB

ナノ構造特性DB

データベース

SiON, SiN

ポリSi, TiN

W,Cu、…

Si基板

次世代Siナノデバイス
（極微細MOS構造モデル）

高誘電体
Ta2O5,ZrO2,HfO2,…

物性予測と機能設計



次世代流体解析システム

東京大学生産技術研究所

小林敏雄・谷口伸行

加藤千幸・大島まり



Turbulence model
・Swirl / Recirculation
・Heat / Mass flux  

Turbulent mixing Flame dynamics Chemical reaction
Flame propagation
・Premix / Diffusion flame
・Emission / Blow out

Reaction model
・Rarefied combustion
・Alternative fuels

Structural design

Simulation of Combustion flows

1103

LES
DNS

Chemical 
element reaction

RANS

NO
OH
CO
：
：

Structural analysis
・Stress / vibration
・Thermal striping
Sound analysis
・Noise / instability 連

成
ス
ケ
ー
ル

モ
デ
ル

ミ
ク
ロ
ス
ケ
ー
ル

モ
デ
ル



乱流予測の戦略

 Model 
Dependency 

Grid 
Dependency 

Computer 
Load 

DNS None Essential Very Large 

LES Small Large Large 

RANS Large Small Small 
 

不均一、非定常な現象
適切な統計平均モデルがない

• DNS
– 厳密な乱流シミュレーション

– サイエンス→未知現象の予測

• RANS(ﾚｲﾉﾙｽﾞ平均ﾓﾃﾞﾙ)
– マクロな平均量で評価

– 平均場解析法の普及

• LES
– 時間・空間変動を直接的に解析

– モデル定数少ない妥当な近似解

LESの対象

定常流れ、実験ﾃﾞｰﾀﾍﾞｰｽの活用
形状設計におけるケーススタディ

RANSの対象


		

		Model


Dependency

		Grid


Dependency

		Computer


Load



		DNS

		None

		Essential

		Very Large



		LES

		Small

		Large

		Large



		RANS

		Large

		Small

		Small







DNS treats all scales of 
turbulence fluctuation

Grid Scale component
(resolved by computation grid)

Sub-Grid Scale component
（approximated by turbulence model）
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Large Eddy Simulation



流体解析ソルバー（基礎検証、連成検証、汎用応用） 

ターボマシン

エンジン
シリンダ

燃焼器複
合
連
成
問
題

データ変換ツール (格子接合、統計量、モード解析、、、)

住環境

Lagrangeanソルバー（流線追跡、界面追跡、物体座標格
子､､､） 

ユ
ニ
ッ
ト
化
さ
れ
た

Ｌ
Ｅ
Ｓ
解
析
コ
ー
ド

マ
イ
ク
ロ
ス
ケ
ー
ル

の
物
理
モ
デ
ル

粒子混相流 拡散火炎 燃焼素反応モデル粒子拡散



ミクロスケールモデル

－Lagrangean解析による連成－

flameletアプローチによる
予混合火炎面の解析モデル

Lagrangean粒子
シミュレーション
モデル



Single instability mode

流入擾乱モードによる流れの変化

Combined  instability modeSpectral distributions of  cold jet (Re=4240)
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流体力に起因する応力評価

Ex. 

原
子
炉
熱
流
動       

非
定
常
流
動
特
性

高温流

低温流

浮力ﾌﾟﾙｰﾑ

管群の
連成振動

流
体
音
の

予
測

複雑系の
大規模数値解析

流体励起振動

乱流・渦に起因する非定常応力

Ex. ﾊﾟﾝﾀｸﾞﾗﾌ碍子の
流れと音源解析

サ
ー
ジ
ン
グ

挙
動
の
予
測

疲労設計

Ex. ポンプ流れの
非定常流体解析



実用化の主な対象

• 熱エネルギー流動 
– 自動車のCAE設計開発

– 高効率･低NOx 燃焼器の設計

– 人間を考慮した建物温熱環境

• 流体騒音／流体振動
– 車両空力騒音

– 建物構造物周囲の風環境

– ターボ機械の非定常流体力

• Functional Fluids（機能性流体）
– 血流、高分子流

– 電磁流体、プラズマ流

– 気泡流、スプレー流れ、粒子混相流



自動車設計におけるＣＦＤ応用

空力性能
・燃費～CD
・走行安定性

～CL,CY,CYM

局所流れ
・風切り音
・エンジン冷却
・室内換気
・ウィンド汚れ
  etc.

室内換気

風切音

CD,CL
CYM

CＤ,CL

CＤ,CL, 風切音

ｴﾝｼﾞﾝ
冷却

CRM

ﾌﾞﾚｰｷ冷却

CD,CLCRM

CRM

CＤ,CL,
ﾃﾞﾌ冷却

クリーンエンジンＣＡＥ開発

ハイブリッドシステム
•燃料電池
•マイクロガスタービン

パワートレイン
•トルクコンバータ
•ターボチャージャ

エンジン熱設計
•エンジンルーム
•冷却系
•潤滑系

給排気系
•排ガス触媒系
•再熱システム

シリンダ内流動
混合促進

バルブ設計
燃焼制御

ポート設計
流動設計

ｲﾝｼﾞｪｸﾀ設計
噴霧制御

シリンダ伝熱
熱疲労・材料

熱サイクル
燃焼制御

環境負荷設計
•ｶｰﾎﾞﾝ微粒
•NOx
•CO2
•微量環境物質

複
合
シ
ス
テ
ム
解
析

空力ＣＡＥ設計



超小型ガスタービンシステムの開発

圧縮性LES解析→空力設計

熱・応力連成解析→強度設計 排気騒音解析→低騒音化設計



Horizontal Slices of CT

Medical Image を用いた脳内動脈の血流シミュレーション

Cerebral Angiography (x-
ray)

FEM解析格子

壁面応力

血流シミュレーション



次世代構造解析ソフトウェアーの開発

～超大規模自在計算力学を目指して～

2002年1月25日

矢川元基

東京大学大学院 工学系研究科

システム量子工学専攻



研究の背景 (I)
• 大規模計算力学において、深刻なボトルネックとなっ

ているのは、CADデータから計算機が扱える離散化

モデルを得る部分である。（プリプロセッシング） 

CAD DATA

Pre-processing (Preparation of model)

Main-processing (Solution of equations)

Post-processing (Visualization)

Bottleneck



研究の背景(II)

次世代の計算力学システムが解決すべき課題 
            
     ■ 丸ごと詳細解析機能（１０７－１０８自由度以上）
     ■ 数百～数千、数万の超並列環境で高い並列処理性能
     ■ 多様な並列分散環境への移植性の容易さ
     ■ 単一現象の解析ばかりでなく、構造－流体などの
         各種連成解析や、設計解析を並列分散環境で自由自
         在に何でも思うようにあやつれること  

           



次世代構造解析ソフトの目標

• 知りたい空間現象があればそれをただちに誰に
でもシミュレーションしてみせること；

落としたコップの割れる様子 、無数の枯れ葉の
舞い落ちる様子、より速い水泳法、世界貿易セン
タービルへの飛行機衝突の様子、音のしない水
洗トイレ、原発配管の水素爆発破壊、大地震に
よる高速道路の横倒し崩壊、・・・・・・



結論

• とにかく解きたい問題があれば必ず解ける
という状態をつくる。現在は解ける問題を
解いているに過ぎない。

• 将来の利用者はほとんどの場合解析ソフ
トが要るのではなく結果があればよいとい
うことに答えるべき。



ハードウェアに依存しないHPCグリッドウェアの開発

背景とこれまでの
我が国の取り組み 開発内容 期待される効果

背景

・これまで先端的科学技術計算コ
ードはハードウェアに応じて個別
的に最適化されている。
・グリッド向けのミドルウェアは下

位のライブラリに留まっており，コ

ード開発や連成解析のサポートを

するに至っていない。

・米国のIT2や欧州のISTにおいて

は，様々な計算機環境の効率を

最大限引き出せる科学技術計算

コードを容易に構築できるような

開発基盤を整備することが謳わ

れている。

我が国の水準
・下位の通信ライブラリや並列化

言語などは世界水準にあるが，

グリッド環境を見据えたコード開

発支援のミドルウエア研究は米国

に比べて立ち遅れている。

・科学技術計算コードの開発効率

が悪く，その人材も不足している。

目標
・東京大学工学部、RISTで研究開発した地球シミュ
レータ向けの並列プラットフォームを拡張し、グリッド
環境下のハードウェアに依存せず最適な科学技術
計算コードを構築できるHPCミドルウエアを開発する。
・戦略ソフト全プロジェクトのソフトウェアをサポートし，
それらの最適パフォーマンス抽出に資する。

 第Ⅰフェーズの目標：～３年
 ●各種戦略ソフトの科学技術計算処理パターン抽出
 ●ミドルウェア開発および実装，公開
 ●1,000ステップコードの実現
 第IIフェーズの目標：～２年
 ●最適化および連成アプリ開発
 ●コーディング期間を10分の1に短縮
 ●戦略ソフト全般の実装
 
内容
・有限要素法,有限差分法,スペクトル法, 分子動力学

法,連成等の計算処理パターン抽出と創出

・グリッド環境のハード依存部分をカバーするミドルウ

ェアの機能設計および実装

・ミドルウェア上における高度化：実例演習

・戦略ソフト全般の計算コード構築へのミドルウェア
の適用

◆ローエンドからハイエンドまで様々な計
算機環境において，科学技術計算コード
の新規開発が効率化･高信頼性化され，
また既存コード資産の有効利用を図るこ
とができる。

◆戦略ソフトプロジェクトで開発される各
種フロンティアソフトウェアのパフォーマン
スを，様々な計算機環境最大限に引き出
せる。その結果，プロジェクト終了後の市
場展開に直接的に利用できる。

◆設計開発の効率化や製品の品質向上
により基盤産業の競争力が強化される。

◆ハイエンド計算機のハード･ソフト市場
と先端基礎研究の相乗的発展により，技
術的･経済的国際競争力の強化を図るこ
とができる。

奥田洋司 東京大学大学院 
 中村 壽 （財）高度情報科学

技術研究機構 



統合プラットホーム

株式会社 富士総合研究所

計算科学技術研究センター

小池 秀耀    西川 宜孝  松原聖

koike@star.fuji-ric.co.jp
nisikawa@star.fuji-ric.co.jp
matsubar@star.fuji-ric.co.jp



計算科学技術は飛躍的発展期にあるが、ハードウェアの進歩や情報
技術の蓄積を生かし、技術革新を実現する為には、当面、次のような
技術的課題を克服する必要に迫られている。

◆タスク並列処理技術の確立

◆ネットワーク上で複数のソフトウェアを統合化し、より複雑で大規模
   な問題を解決するソフトウェアを構築する技術の確立

◆マルチスケール、マルチフィジックスといった多原理統合型シミュ
レー 
    ーション技術の確立

◆ＰＳＥの必要性



。

①ネットワーク上に分散したコンピューティング資源（ソフトウェア、データ）を、統合化して、より
高度なソフトウェア・システムを開発するための機能

②多数のソフトウェアやデータベースを駆使した解析を、正確に再現するための機能。すなわち、
解析手順、使用するソフトウェア、データ、計算結果、中間の計算結果、計算条件などを保存し、
解析を正確に再現できる機能

③コンピュータネットワーク上のコンピューティング資源に自由にアクセスできる分散処理機能

④巨大なデータをネットワーク上で効率よく蓄積、管理し、必要に応じて、必要なデータを取り出
せる機能

⑤ビジュアライゼーションなどの革新的ヒューマン・インターフェイス

⑥タスク並列処理ソフトウェアの開発ツール

⑦大規模シミュレーションをリアルタイムで対話的に制御するステアリング機能

⑧上記の機能をユーザーが自由に駆使できるワークベンチ 

◆ＰＳＥに要求される機能



NASA： Information Power Grid 
（IPG)

• NASA： Information Power Grid （IPG)

• Grid Architecture
– Problem Solving

Environments
– Applications
– Application Oriented

Middleware Systems
– Grid Common Service
– Local Service / Resources
– Internet

Grid Architecture
出典：http://www.nas.nasa.gov



５．タスクフローを中心としたＰＳＥ

Problem Solving Environment （PSE)
PSEの構成

ワークベンチ
コンテンツ / リソース

ワークベンチの主な機能
タスクフロー
タスク並列シミュレータ （タスク並列プログラミングツール）
ステアリングシステム
データフロー管理 （データ管理・保存・転送）
コラボレーション・インフラストラクチャ
その他

大規模、複雑な問題解決のための統合シミュレーション環境



Example of Materials Design using VE 
System

• Example of Taskflow for High-temperature SuperAlloy Design

Interatomic Potential

Ab-initio Calculation

Potential Calculation

CVM method

Phase Decomposition
Material Structure

Phase Decomposition
SimulationMolecular Dynamics

Experiments
FEM

Mechanical 
Property

Stress
Creep

...

Atom
Electron

Crystal Structure

Atomic Composition

Task TaskSimulation Database

Combine Model

Combine Model

Micro scale

Meso-scale

Macro Scale

Modeling

Design

Potential Database

Electronic Status

Density of Status
Total Energy

Band Structure

Atomic Structure

Constitution
Atomic Location
Phase Diagram

Lattice Constant
Lattice Misfit

Micro
Structure

Interatomic Potential

Dynamics

Atomic Location
Atomic Structure

Dislocation
…
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東京大学
計算科学技術連携研究センター

理論構築
概念設計

民間企業

基本設計

部分的プログラムの
プロトタイプ作成

詳細設計

コーディング

デバッグ/
テスト

実証試験

実証試験

プロジェクト管
理チーム

成果物の集中管
理

ドキュメント作成

ユーザー会

プロジェクト管理



◆本プロジェクトでは、研究成果をフリーソフトウェアとして公開し、世界に
広く普及させ、デファクトスタンダードの地位を確立することを目指す。

◆同時に、本プロジェクトを推進するために設立したベンチャー会社 アド
バンスソフト株式会社は,本プロジェクト終了後も独自に,ソフトウェアの改
良・普及を事業として、継続して実施する(有料)。事業化により、継続的改
良が可能となり、事業化 → 開発資金の獲得 → 継続的改良 という
正のフィードバックを確立する。

◆また、アドバンスソフト株式会社は、本事業終了後、本事業で育成した
人材を採用し事業を継続・発展さていく。これにより、雇用を確保し(５年後
の７０名程度を予定)、我が国の計算科学技術用ソフトウェア開発・保守
体制の確立に貢献する。

研究成果



本プロジェクト 人材育成

東京大学生産技術研究所

計算科学技術連携研究センタ
ー

ポ ス ド
ク

東京大学、九州工業大学、物質・材
料研究機構,国立医薬品食品衛生研究
所など

アドバンスソフト株式会社

(株)富士総合研究所、（株）日立製作
所など

アドバンスソ

フト株式会社

・７０名規模

・日本の計算科
学技術用ソフト
ウェア開発を担
う
・積極的に育成
された人材を採
用

人材育成



本プロジェクト
(戦略的基盤ソフト
ウェアの開発)

国 の 資
金

ベンチャー企業：

アドバンスソフト
（株）

戦略的基盤ソフ
トウェアをフリ
ーソフトとして
公開

商品販売、
解析
提供など

ユーザー
企業

企業や大学など

研究開発成果の事業化
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