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平成２０年度 地球シミュレータ利用報告会

「革新的シミュレーションソフトウェアの研究開発」

プロジェクト責任者 東京大学生産技術研究所 副所長・教授

革新的シミュレーション研究センター長

加藤千幸
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プロジェクトの目的

地球シミュレータ共同プロジェクト地球シミュレータ共同プロジェクト

①ものづくり分野

②ライフサイエンス分野

③ナノテクノロジー分野

有用性を実証

３分野の代表的
ソフトウェアをESに移植

東京大学生産技術研究所

ライフサイエンス ナノテクノロジー ものづくり 都市安全

革新的シミュレーション研究センター

■最先端・高性能汎用スーパーコンピューターの

｢次世代生命体統合シミュレーションの研究開発｣
開発利用プロジェクト （2006～2010） ｢有害危険物質の拡散被害予測と減災対策研究｣

■安全・安心科学技術プロジェクト （2007～2011）

■革新的シミュレーションソフトウェアの研究開発プロジェクト （2005～2007）

●概要
２１世紀の科学技術の飛躍的進展のカギとなる、世界を

リードする実用的ソフトウェアの研究開発・普及・人材育成

●参加機関
東京大学生産技術研究所、同大学院工学研究科、同人工物工学研究セン

ター、（独）物質材料研究機構、国立医薬品食品衛生研究所、北海道大学、

東北大学、慶応義塾大学、九州大学、電気通信大学、立教大学、（財）高度

情報科学技術研究機構、アドバンスソフト（株）、他

●概要

●連携機関

●概要

●連携機関

有害危険物質の屋内・屋外拡散予測

および非難誘導支援システムの開発超高速計算機を利用した、分子スケール・

中核拠点

参加
参加

スカ ラー
ベク トル

高速 最 適化 版

オ リ ジナ ル

0

60 0

1 20 0

1 800

FrontFlow/Blueの 性能向上（陰解法）

高 速最 適化 版

オリ ジナ ル

高 速最 適 化版 7 04 3 26 .2

オ リ ジナ ル 1 786 6 63 .3

スカ ラー ベ クト ル

秒

 

理化学研究所、大阪大学、京都大学、横浜市大 三菱重工㈱、アドバンスソフト㈱、

(独)産業技術総合研究所

臓器全身スケール解析システムの開発

慶応大学、東北大、東京大学、他

バイオ、ナノを含む広義のものづくり分野を対象とし、我が国の産業イノベーション

●参加機関

●概要

■イノベーション基盤シミュレーションソフトウェアの研究開発プロジェクト（2008～2012） 中核拠点
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に資する世界最先端・実用的ソフトウェアの研究開発・普及促進・人材育成。
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地球シミュレータへ移植したソフトウェアの内容と特徴

乱流騒音・ターボ機械内
部の非定常流れの予測
精度に関して世界でトッ
プレベル

・乱流現象の高精度予測が特長。
・ターボ機械の内部解析に多くの
実績があり、ターボ機械内部の非
定常現象（騒音、乱流熱輸送等）を
精度良く予測することができる。

FrontFlow/
blue

ターボ機械内部流れの
乱流現象の高精度予測

分
野

・密度汎関数理論に基づく平面波
基底擬ポテンシャル電子状態計算
ソフト。
・大規模第一原理シミュレーション
による原子レベルでのナノ物質の
構造・反応解析が可能。

・フラグメント分子軌道(FMO)法に
基づいた超高速大規模電子状態
計算。
・バイオ分子相互作用の解析・可
視化。

非構造有限体積法に基づく大規模
非定常乱流解析ソフト、燃焼・反応
流や自動車空力解析で多くの実績
がある。

ソフトウェアの特徴・内容

PHASE

BioStation/
ABINIT-MP

FrontFlow/
red

ソフトウェア名

・1万原子からなるナノ
構造の電子状態の大規
模計算
・生体高分子（ＤＮＡ）の
電子構造と物性の予測

世界最大規模のFMO-
MP2計算が可能

自動車の非定常空力
予測でトップレベル

世界レベルの位置づけ

非経験的フラグメント分
子軌道法によるタンパク
質の超高速大規模電子
状態計算

テーマ名

次世代デバイス開発の
ためナノテクノロジーの
創出

LESによるタービン翼列
まわりの流れ解析およ
び熱伝達係数予測

フォーミュラカーを対象
とした世界最大規模の
LES乱流解析による非
定常空力評価

も
の
づ
く
り

ナ
ノ
テ
ク
ノ
ロ
ジ

ラ
イ
フ

サ
イ
エ
ン
ス
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研究開発のロードマップ

タービン翼熱伝達と高精度
化

タービン翼熱伝達の予測
熱輸送解析機能の実
装と検証（18年から開始）

3．LESによるタービン翼列まわりの流れ解析および熱伝達係数予測

も
の
づ
く
り

分
野

・インフルエンザウイルス
抗原・抗体反応

・MP2計算高速化
・アリセプトの解析

・512ノード限定解除
・励起状態計算

・128ノード限定解除
・核内受容体の解析

・シリコンナノ構造の物性
解析

・生体高分子（ＤＮＡ）と
分子・固体との反応解析

・1万原子系の大規模第一原理
電子状態計算（512ノード利用）。
・ＤＮＡの物性解析。

8000原子系の大規模
第一原理電子状態計
算（384ノード利用）

ベクトル化とMPI/SMPハ
イブリッド並列化チューニ
ング

自然風環境の再現による
非定常空力評価と熱環境
評価への展開

車両姿勢変化に伴う非定常空
力評価の実現

産業界との連携による
手法の検証と高精度化

ソフトウェアのHPC最適化
による億要素規模LES空
力解析の実現

4.非経験的フラグメント分子軌道法によるタンパク質の超高速大規模電子状態計算

斜流ポンプ不安定特性の
メカニズム解明

斜流ポンプの水力性能の高精
度予測、単体性能向上

ファン騒音の高精度予
測、並列性能向上

ファン音源の高精度予測

１．フォーミュラカーを対象とした世界最大規模のLES乱流解析による非定常空力評価

2．ターボ機械内部流れの乱流現象の高精度予測

5.次世代デバイス開発のためナノテクノロジーの創出

平成20年度
平成19年度平成18年度平成17年度

ナ
ノ
テ
ク
ノ
ロ
ジ

ラ
イ
フ

サ
イ
エ
ン
ス
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利用ソフトと
地球シミュレータ用チューニング状況

LESによるタービン翼列まわり
の流れ解析および熱伝達係数
予測

PHASE

BioStation/
ABINIT-MP

FrontFlow/
blue

FrontFlow/
red

利用ソフトウェ
ア

512

512

500

100

利用

ノード数

99.75%

97.68%

98.95%

97.63%

ベクトル化
率

5.199.98%
非経験的フラグメント分子軌道
法によるタンパク質の超高速
大規模電子状態計算

ピーク性能

(Tflops)
並列化

率
テーマ名

16.299.98%
次世代デバイス開発のため

ナノテクノロジーの創出

4.8 99.985%

ターボ機械内部流れの乱流現
象の高精度予測

0.59399.86%
フォーミュラカーを対象とした
世界最大規模のLES乱流解析
による非定常空力評価

分
野

も
の
づ
く
り
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フォーミュラカーを対象とした世界最大規模の

LES乱流解析による非定常空力評価

最も過酷な車両設計要件の一つであるフォーミュラカーを対象と
し､世界最大規模・高精度・非定常空気力の予測を実現する。

ものづくり分野－（1）

7

～ﾌｫｰﾐｭﾗｶｰ空力～

研究開発内容

平成20年度実施項目
（ａ）自然風のガスト変動特性として突風を想定し、車体に対する風向ヨー角を0度から30度程度ま

で動的に変化させる数値モデルを開発する。

（ｂ）開発したモデルをフォーミュラカーに適用し、突風時に車体に作用する非定常空力特性を見積
もる

（ｃ）上記の非定常状態におけるラジエータ通風特性やエンジンルーム内通風特性を評価すること
でエンジンルーム熱環境評価に対する指針を得る。

平成20年度成果
(a)自然風のガスト変動特性として突風を想定し、車体に対する風向ヨー角を0度から30度程度まで

動的に変化させる数値モデルを開発した。

(b)風洞実験では予測が困難であった自然風下での車体に作用する非定常空力予測の実現

(c)ラジエータモデルを導入し、自然風下での通風特性やエンジンルーム内通風特性を評価するこ
とでエンジンルーム熱環境評価に対する指針を得た。

風洞実験に替わる新たな空力評価システムとしてHPC-LESの有用性を実証

8

Lateral velocity distribution

～ﾌｫｰﾐｭﾗｶｰ空力～

(b)非定常空力評価（１）
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横風領域突入時の非定常空気力

yaw

pitch

roll

Just before Nose rushing in Tail rushing in Whole body immersed in

～ﾌｫｰﾐｭﾗｶｰ空力～

(b)非定常空力評価（2）

10

エンジンルーム近傍の非定常流れ

～ﾌｫｰﾐｭﾗｶｰ空力～

(c)エンジンルーム

11

ものづくり分野－（２）

騒音発生メカニズムの解明ならびに主要な

音源の特定による低騒音設計技術の確立

現象解明が困難なターボ機械内部の非定常現象（例
えば、音源、振動、流体力）をLES解析により高精度に
予測

12

～ターボ機械内部流れ解析～

研究開発内容

平成20年度実施項目
(a) 1億点規模のポンプ内部流れ解析

(b) ポンプ内部流れ場の詳細分析 （特に不安定発生時）

平成20年度成果
(a) ポンプ流れ解析により、全流量域にわたり、水力特性を高精

度に予測できることを確認した。
(b)不安定特性が生じる内部流れ場の特徴的流れ構造の抽出
(c）ポンプ内部流れ解析で得た知見、（不安定特性が生じる流れ

場の特長）を論文にまとめ学会で講演した(ターボ機械協会 9
月大阪)。
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flow

①Inlet

②Imp. Cap

③Imp. ④Diff.

⑤Curved
Pipe

⑥Outlet

ポンプ不安定特性のメカニズム解明
ポンプ水力性能の高精度予測（全流量域）

～ターボ機械内部流れ解析～

(c)斜流ポンプに内部流れのLES解析
日立製作所との共同研究

rot.

flow

LES解析の計算モデル

flow

計算格子
800万点/トータル
8,000万点/トータル

14

1億点規模のLES解析により、不安定特性を含めた

ポンプ水力特性の高精度予測を実現

～ターボ機械内部流れ解析～

(c) 斜流ポンプに内部流れのLES解析

日立製作所との共同研究

羽根車表面の流線分布水力性能の予測結果*
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*Shimizu, H., et al, “Large Eddy Simulation of a Mixed-Flow Pump”, 
Proceeding of Turbomachinery Society of Japan, Osaka, Sep, 2008
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ライフサイエンス分野

非経験的フラグメント分子軌道法による

タンパク質の超高速大規模電子状態計算

創薬ターゲットとしての酵素タンパク質の相互
作用解析および光受容体タンパク質の励起状
態計算の実用性を実証する。

16平成20年11月21日 16

～タンパク質大規模電子状態計算～

研究開発内容

平成20年度実施項目
（a）改良されたMP2計算エンジンを用いたインフルエンザウイルス抗原-

抗体タンパク質複合体のFMO-MP2計算

（b）水溶液中タンパク質のFMO計算へ向けた改良

平成20年度成果
（a）インフルエンザウイルス ヘマグルチニン(HA)タンパク質（抗原）と抗

体Fabフラグメントの複合体のFMO-MP2/6-31G計算による相互作用
解析が512ノードを用い53.4分！

（b）水分子を含めたFMO計算を行うためのフラグメント数による制限の
解消（地球シミュレータを用いたベンチマークは実施中）

地球シミュレータを用いたタンパク質の電子状態計算の実用性を実証
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インフルエンザウイルス ヘマグルチ
ニン(HA)タンパク質（抗原）と抗体
Fabフラグメントの複合体

⇒ 抗原：HA1(緑）、HA2（赤）
抗体：H鎖（ピンク）、L鎖（黄）

世界最大のFMO-MP2/6-31G計算
⇒ 921残基、14,086原子、

78,390基底
地球シミュレータ 512ノード（4,096プ

ロセッサ）でのベンチマークタイミング
⇒ 53.4分!

インフルエンザウイルス抗原-抗体
タンパク質複合体のFMO-MP2計算 (1/2)

1 2 3

4 5 6

7

8

PB2 PB1 PA HA NP NA M1 
M2

NS1 
NEP

Hemagglutinin
     (HA) 

Neuraminidase
(NA)

Membrane Protein 2
(M2)

Matrix Protein
 (M1)Lipid Bilayer

Nucleoprotein (NP)
Polymerase  

(PB1,PB2,PA)

RNA

NEP

Y. Mochizuki, K. Yamashita, T. Murase, T. Nakano, K. 
Fukuzawa, K. Takematsu, H. Watanabe, S. Tanaka, Chem. 
Phys. Lett. 457, 396-403 (2008).

インフルエンザ
ウイルス模式図

18平成20年11月21日 18

Timing data of influenza HA antigen-antibody @ FMO-MP2/6-31G

VPUs @ ES   Time (s)      Accel.   TFLOPS   Effic. (%)   Rel. cost

FMO-MP2
1024 10084.6 1.19 14.5 2.42

2048 5486.2 1.84 2.19 13.3 2.57

3072 3927.1 2.57 3.06 12.4 2.56
4096 3204.4 3.15 3.75 11.5 2.66

FMO-HF
1024 4164.9 1.36 16.6

2048 2131.7 1.95 2.67 16.3

3072 1533.5 2.72 3.72 15.2
4096 1205.9 3.45 4.75 14.5

インフルエンザウイルス抗原-抗体
タンパク質複合体のFMO-MP2計算 (2/2)

HF計算の約2.7倍の計算時間でMP2計算が可能
MP2-IFIEによって抗原-抗体反応の様相を詳細に
解析予定（JST-CREST@神戸大）
⇒ 新型鳥インフルエンザウイルスの変異予測に

貢献も!

19平成20年11月21日 19

ナノテクノロジー分野

次世代デバイス開発のため

ナノテクノロジーの創出

世代CMOSデバイス開発に向けたシリコン・
ナノテクノロジーの研究およびナノバイオデ
バイス開発に向けたDNA物性の研究を実施
する。
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～新材料シミュレーション～

研究開発内容

平成２０年度実施項目
(a)次世代ＣＭＯＳデバイス開発を支援するためのシリコンナノ構造（バルク原子空孔、表

面環状構造）の物性解析。

(b)ナノバイオデバイス開発の指針を示すためのＤＮＡと無機物質（金属錯体、固体表
面）との反応解析。

平成２０年度成果
(a-1) シリコン原子空孔の大規模第一原理シミュレーションにより高対称性単原子空孔

の存在を完全否定した。

(a-2) シリコン(110)表面に現れる環状ナノ構造のシミュレーションを行い、提案されてい
るモデル構造以外可能性を提案した。

(b-1) DNAに結合する金属錯体の水和現象やDNA結合過程の解析を可能にする第一
原理分子動力学計算手法（メタ・ダイナミクス法）を実装し、検証計算を実施した。

(b-2) 銅(110)表面上におけるアデニン自己組織化反応の解析を行った。また、鎖状ＤＮ
Ａの固体表面上での反応解析を正確に行うために、半経験的方法により一般化勾
配近似では欠落しているファンデルワールス力を取り入れた。



6
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～新材料シミュレーション～

シリコンナノ構造の物性解析

Si(110)表面環状構造 および Si中原子空孔
Si(110)は移動度の高い面方位。次世代CMOS候補。欠陥のない絶縁膜界面形成が課題。

Si(110)清浄表面構造の解明 酸化過程のシミュレーション 界面構造形成機構

Si中原子空孔は酸化過程と添加物拡散を決定する重要な因子

超音波測定などの新観測手段により見つかった原子空孔の正体を明らかに（大規模計算が必要）

Ad-Si
5員環 模擬STM像

既存モデルの構造緩和と模擬STM像の作成 新規構造モデルの探索
五員環がSTM実験
像に比べて小さい

欠陥生成エネルギー

3.0

3.1

3.2

3.3

3.4

3.5

3.6

3.7

3.8

3.9

63 215 999

原子数

エ
ネ

ル
ギ

ー
(e

V
)

D2d

C2v

Td

超音波測定から予測され
る高対称欠陥構造

低対称欠陥構造

電荷・原子構造埋め込み法
により、計算時間を短縮

低濃度化につれ、単原子
空孔は低対称化

複原子空孔構造の探索が必要
単原子空孔まわり
の原子緩和

単原子空孔の生成エネルギー
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Cu(110)表面上のアデニンの自己組織化

～新材料シミュレーション～

DNAの反応解析

平成20年11月21日 22

Adenine

Thymine

3.34Å

A-T stacking

ファンデルワールス力の導入
→ＤＮＡ塩基対間距離を再現

メタ・ダイナミクス法の実装
→希な化学反応の解析が可能になった

STM像（実験）

アデニン・ダイマー・チェーン

水素結合による
ダイマー化

単分子
吸着構造

ダイマー
吸着構造

模擬STM像 模擬STM像

チェーン構造モデル

STM像(実験）

白金錯体
シスプラチン
の水和現象

シクロブテンの開環反応（３００Ｋ）

Pt周りのOとClの
配位数の時間変化

シクロブテン
cis体

trans体ブタジエン
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平成20年度全体まとめ

■ 4年間にわたる地球シミュレータ共同利用プロジェクトでの研
究開発結果、ものづくり、ライフサイエンス、およびナノテクノ
ロジーの３分野において、革新プロジェクト（略称）で開発した
シミュレーションソフトウェアが、地球シミュレータ上で十分な
性能を発揮できることを確認するとともに、実用ソフトウェア
としての有効性を実証した。

■ 実社会の代表的な問題として、自動車の姿勢変化時の非定
常空力の予測、産業用ポンプの不安定特性メカニズムの解
明、医薬品－タンパク質相互作用の超高速解析、次世代デ
バイス材料の大規模ナノ特性解析等を世界に先がけて実施
し、実験が困難な現象の予測や産業イノベーションの実現に
貢献できることを実証した。


