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計算科学シミュレーションの動向と
アプリケーションソフトウエア開発の重要性



計算機性能の向上と数値解析の高度化

5～10年後には予測精度が飛躍的に向上（流れの数値解析の例）

・2020年には100万CPU，1000億計算格子を用いた，直接計算が実用化

・燃焼，混相流，流体連成振動，流体騒音などの連成解析が実用化

・本格的な数値試作が実現



国産ソフト開発の必要性

計算科学シミュレーション

実験の再現だけでなく，新現象の発見も期待

現象の発見・解明・予測に基づく対象の最適化が可能

２１世紀の学術・技術の重要基盤

産業界で使用されている主要なソフトウエア

NASTRAN（構造解析），FLUENT（流体解析），Gaussian（量子化学計算）

→何れも欧米製

我が国の計算科学シミュレーションの研究

大学の基礎研究→方法論，計算モデル，計算手法の提示

汎用ソフトとしては普及せず（ソフトウエアの完成度の不足、実証の欠如）

国家の基幹技術として，次世代の計算科学の基盤となるアプリケーション・ソフ
トウエアの開発が必要



「革新的シミュレーションソフトウエアの
研究開発」プロジェクトの推進

目的

実用的な最先端計算科学シミュレーション・ソフトウエアの開発・普及

対象分野

生命現象のシミュレーション

ナノシミュレーション

エンジニアリング分野

都市の環境・安全シミュレーション

概要

文部科学省次世代IT基盤構築のための研究開発プログラム

事業期間：2005年～2007年（3年間）

事業規模：約32億円/3年，研究員120名×3年

中核拠点：東京大学生産技術研究所 計算科学技術連携研究センタ



研究開発体制



開発したソフトウエアとその実証



ライフサイエンス分野ライフサイエンス分野



タンパク質の全電子計算
ソフト名：ProteinDF

インスリン6量体（300残基）の全電子計算

計算の収束性の大幅な改善と完全分散並列化により巨大タン
パク質分子の全電子計算を世界で初めて実現！

古典計算 全電子計算



タンパク質－医薬品候補物質互作用解析

標的タンパク質と医薬品候補化合物との結合性を評価

→ 創薬の高精度スクリーニングに活用！

AR計算範囲

化合物名 アミノ酸配列

色は統合性を示す
赤：強い
青：弱い

ソフト名：ABINIT-MP



エストロゲン受容体のFMO-MP2計算
ソフト名：ABINIT-MP

結合エネルギーを電子相関を考慮し高速・高精度に予測可能

MP2法による電子相関を考慮した電子密度
が、Dual Opteron 2.0GHz x 32 nodes
で100.7時間！
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タンパク質の高精度励起状態計算

DsRed（サンゴ由来赤色蛍光タンパク
質）の多層FMOによる励起状態計算

“空孔”自然軌道 (1.08) “粒子”自然軌道 (0.92) 

改良CIS(D)により極めて高精度な励起エネルギー計算を実現

（東工大櫻井研共同研究）

ソフト名：ABINIT-MP

励起状態
計算領域

CIS(D)法 改良CIS
（D）法

実験値

励起
エネルギー

2.30eV 2.22eV 2.22eV

残基数：220, 原子数：3553

高分子物質の励起エネルギー決定メカニズムの解明が可能に



物質・材料分野物質・材料分野
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DFT準位

電子密度から計算した
基底準位

50 meV
54 meV
（実験）

Si511As Si999AsSi215As Si1727As Si4095As Si5831As Si7999As

e-

+

Si4095As Si5831As Si7999As

ナノシミュレーションによる
新材料設計とナノ機能予測

ソフト名：PHASE

1万原子規模の大規模第一原理計算を実現

→高誘電率材料の探索や半導体レーザーの開発に貢献



種々の物質の誘電率の定量的評価を実現
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実部実部

虚部虚部

低イオン振動モードによる低イオン振動モードによる
誘電分散の発現誘電分散の発現

アモルファスAl2O3の誘電率関数

ソフト名： PHASE
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薄膜化によるリーク
電流の増大

次世代Si-CMOSデバイス開発への応用

次世代Si-COMSデバイスの開発課題

SiOSiO22

リーク電流リーク電流

消費電力の増大

高誘電率絶縁膜の
開発



エンジニアリング分野エンジニアリング分野



インデューサポンプのキャビテーション流れ解析

非定常キャビテーション現象の予測・解明によりロケットエンジンの信頼性向上に貢献

宇宙航空研究開発機構との共同研究

LE-7Aエンジン

ノズル

流体・構造連
成振動

酸化剤

ﾀｰﾎﾞﾎﾟﾝﾌﾟ

不安定燃焼の

解明と制御

横力発生

メカニズムの解析

燃焼器
ｷｬﾋﾞﾃｰｼｮﾝ
現象の解明

ロケットエンジンの開発課題

動翼表面の乱流境界層も含めた
キャビテーション解析

燃料ﾀｰﾎﾞﾎﾟﾝﾌﾟ

ソフト名： FrontFlow/Blue



インデューサポンプのキャビテーション流れ解析
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吸込み圧力によるキャビテーションの変化 キャビテーションの非定常変動

非定常キャビテーション現象の予測・解明によりロケットエンジンの信頼性向上に貢献

HⅡ-Bのロケットエンジンの設計に適用中



車両の非定常空力解析
ソフト名： FrontFlow/Red

■フォーミュラカーの空力解析

カーブ時の空力性能予測が可能

ガーニーフラップ効果

■車両に作用する非定常空力解析

Yawing Moment (Z-axis)

抗力・揚力の高精度予測を実現



超大規模解析対応構造解析ソフトウェア
ソフト名： FrontSTR

高い並列実行性能を引き出すことに成功
並列化率：99.989%
ベクトル化率：98.8%
対ピーク性能：40～50%

2.6億節点モデルの静解析時間

並列直接法ソルバーの開発
扁平要素、固有値解析、動解析などに
威力を発揮

CPU数 計算時間

512 3.423

1,024 1.807

計算時間

CPU数

並列計算による高速化の例

解析モデル

ミゼス応力分布

産業用ポンプの自重解析例
（3,800万節点、1.1億自由度）

（株）日立プラントテクノロジーとの共同研究



次世代連成解析システムの開発

多様な並列処理環境で各ソルバの同時実行を実現
→ 実機レベルの大規模連成解析により潜在的問題を顕在化

ソフト名： REVOCAP



成果の総括と今後の展開



プロジェクト成果の総括

次世代の産業・科学の基盤となる先端的実用ソフトウエアを開発

26本のソフトウエア（最終バージョン）をウエブ上に公開

ソフトウエアのダウンロード件数4万5千件以上

先端的ソフトウエアの開発-実証-普及体制を確立

東京大学生産技術研究所を中核拠点とした連携体制を確立

スーパーコンピューティング技術産業応用協議会と連携した実証解析・普及活動の展開

シンポジウム開催2回（延べ1359人参加），WS・セミナー開催28回（延べ1533人）

記者会見2回開催，13紙に掲載，解説書13刊発刊

ベンチャー企業の育成と商用ライセンスの付与（延べ16社）による事業化（販売ソフト180本以上）

先端的実用ソフトウエアの開発・利活用をする人材を育成

56名のポスドクが先端的実用ソフト開発に参画

27名が大学の教授・准教授に（内，海外の大学6名）

29名が民間企業・研究機関等に

その他，共同研究により，先端的実用ソフトを利活用する多くの人材を育成



公開ソフトウェアのダウンロード件数の推移

総ダウンロード件数：4万６千件以上
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解析分野 ソフトウェア名 ノード数 CPU数
並列化

率

ベクトル
化率

実行性能

(Tflops)

流体解析
FrontFlow/

Red
100 800 99.86% 97.63% 0.593

流体解析
FrontFlow/

Blue
600 4,800 99.998% 98.68% 7.8

構造解析 FrontSTR 128 1,024 99.99% 99.8% 4.3

タンパク質

解析

BioStation/
ABINIT-MP

512 4,096 99.98% 97.68% 5.1

ナノシミュ
レーション

PHASE 384 3,072 99.98% 99.5% 13.5

数千CPUで高速に稼働する先端的
アプリケーションソフトウェアを開発



今後の展開

革新的シミュレーション研究センター（CISS）を中核拠点として，ものづくりプロセスの

革新を推進

プロジェクトの成果物（ソフトウエア）の維持・管理・改良を承継

ものづくり・安全安心分野における国内の連携拠点として活動
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