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次世代スパコンの次世代スパコンの構造解析への構造解析への貢献貢献
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資料

・・

 
放射光の企業利用頻度は高く、環境整備・運用体制はかなり向上放射光の企業利用頻度は高く、環境整備・運用体制はかなり向上

→→

 
次世代スパコンの利用環境は次世代スパコンの利用環境はSPringSPring--8 8 同等以上が前提同等以上が前提

・・

 
超高磁場ＮＭＲの企業利用が本格的に開始超高磁場ＮＭＲの企業利用が本格的に開始

→→

 
SPringSPring--8 8 ＆＆

 
鶴見鶴見NMRNMRとスパコンの連携（連結）とスパコンの連携（連結）

ユーザーが次世代スパコンを意識すること無く、最先端施設をユーザーが次世代スパコンを意識すること無く、最先端施設を

利用できる環境の実現利用できる環境の実現

 
（産業利用の優先枠を確保）（産業利用の優先枠を確保）



次世代スパコンの創薬への貢献次世代スパコンの創薬への貢献
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次世代スパコンの創薬への貢献次世代スパコンの創薬への貢献

理化学研究所

 

資料

・・

 
ヒト由来の疾患関連（膜）タンパク質の構造解析（実測）は未だに困難ヒト由来の疾患関連（膜）タンパク質の構造解析（実測）は未だに困難

・・

 
タンパクタンパク30003000プロジェクト、ターゲットタンパク研究プログラム等の成果プロジェクト、ターゲットタンパク研究プログラム等の成果

を有効活用を有効活用

→→

 
薬剤スクリーニング、薬剤設計等への貢献薬剤スクリーニング、薬剤設計等への貢献

次世代スパコンの活用事例（高速・高精度・高効率）を提示次世代スパコンの活用事例（高速・高精度・高効率）を提示



ロシア

 
サービスモジュール

で宇宙実験
・２～４ヶ月間の実験期間

・４０～７０種類のタンパク質を結晶生成

ソユーズ宇宙船ソユーズ宇宙船
回収回収

高品質な蛋白質結晶高品質な蛋白質結晶

プログレス補給船プログレス補給船
打上打上

バイコヌール宇宙基地バイコヌール宇宙基地

ＧＣＢ

 

（Granada Crystallization Box）
ＧＣＦ

 

（Granada Crystallization Facility）

宇宙環境の有効利用宇宙環境の有効利用
 

→→
 

「きぼう」日本実験棟「きぼう」日本実験棟

宇宙宇宙((微小重力微小重力))

密度差対流抑制により

濃度勾配が維持

周囲のタンパク分子を取り込み

ながら結晶が成長

→

 

結晶周囲のタンパク質濃度

が低下

地上地上

密度差対流により

濃度が均一化（乱れ）

・分子配列の乱れ
・クラスター化
・微結晶落下

宇宙実験宇宙実験

 

2.2Å分解能
（地上とは異なる結晶系）（地上とは異なる結晶系）

アステラス製薬アステラス製薬株式会社株式会社
ActaActa CrystallographicaCrystallographica F61 (2005), 346F61 (2005), 346--349349



ロシア

 
サービスモジュール
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・分子配列の乱れ
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宇宙環境での予測精度向上、極限環境をシミュレーションで実施宇宙環境での予測精度向上、極限環境をシミュレーションで実施

・・

 
全ての生命（全ての生命（生物）への重力影響、宇宙放射線の現象を解析して生物）への重力影響、宇宙放射線の現象を解析して

生命の進化解明を目指すシステム生物学的アプローチ生命の進化解明を目指すシステム生物学的アプローチ

→→

 
膨大なデータ処理が必須膨大なデータ処理が必須：：

 
次世代スパコンの貢献に期待次世代スパコンの貢献に期待



X線回析法

［

 

結晶構造解析 ］

中性子非弾性散乱

［

 

運動状態観測 ]

中性子回折

［

 

水素・水和構造
を含む構造解析 ］

大強度陽子加速器施設大強度陽子加速器施設
 

中性子線の利用中性子線の利用
JJ--PARCPARC

 
（（Japan Proton Accelerator Research ComplexJapan Proton Accelerator Research Complex））

茨城県 東海



X線回析法

［

 

結晶構造解析 ］

中性子非弾性散乱

［

 

運動状態観測 ]

中性子回折

［

 

水素・水和構造
を含む構造解析 ］

大強度陽子加速器施設大強度陽子加速器施設
 

中性子線の利用中性子線の利用
JJ--PARCPARC

 
（（Japan Proton Accelerator Research ComplexJapan Proton Accelerator Research Complex））

茨城県 東海

・・

 
数少ない実測情報の創薬への有効活用数少ない実測情報の創薬への有効活用

・・

 
XX線回析情報と中性子回析情報の相互（相補）利用方策線回析情報と中性子回析情報の相互（相補）利用方策

・・

 
複合体、分子間相互作用の予測精度向上複合体、分子間相互作用の予測精度向上

→→

 
次世代スパコンの計算能力（高速・高精度シミュレーション）に期待次世代スパコンの計算能力（高速・高精度シミュレーション）に期待



X線自由電子レーザー

 
とSPring-8

 
を併設することにより、

同一サイトに集積された世界最高性能の光源拠点が実現

日本独自の戦略日本独自の戦略

 
（１）

 
独自技術によるコンパクト化

 
⇒⇒

 
早期実現可能、優れた拡張性早期実現可能、優れた拡張性

（２）

 
SPring-8との相乗効果

 
⇒⇒

 
多様な研究手法の展開多様な研究手法の展開

XX線自由電子レーザー線自由電子レーザー（（XFELXFEL））への期待への期待

大型放射光施設

SPring-8

X線自由電子レーザー
プロトタイプ機施設

高分解能細胞
イメージング

膜タンパク質
一分子構造解析

生体ナノマシン
のダイナミクス

分子モーター

X線自由電子レーザー施設

 (H18～H22)完成予想図

兵庫県 播磨

・・

 
夢の光夢の光

 
XFELXFELの有効利用の有効利用

・・

 
膨大な計算量が発生膨大な計算量が発生

→→

 
スパコンとスパコンと

 
XFEL XFEL の連携の連携

（ワーキンググループ発足）（ワーキンググループ発足）



１．製薬産業の創薬研究開発１．製薬産業の創薬研究開発
 

概況概況
・・

 
新薬の研究開発プロセスと成功確率新薬の研究開発プロセスと成功確率

２．２．合理的な創薬プロセスへ合理的な創薬プロセスへ
 

構造情報利用構造情報利用
・・

 
タンパク質構造および機能解析の創薬への貢献タンパク質構造および機能解析の創薬への貢献

・・

 
タンパク質との相互作用を活用した創薬プロセスタンパク質との相互作用を活用した創薬プロセス

・・

 
診断（創薬）への分子イメージング利用診断（創薬）への分子イメージング利用

３．最先端科学技術の創薬への貢献３．最先端科学技術の創薬への貢献
・・

 
XX線自由電子レーザー線自由電子レーザー（（XFELXFEL））への期待への期待

・・

 
大強度陽子加速器施設大強度陽子加速器施設

 
中性子線の利用中性子線の利用

・・

 
宇宙環境の有効利用宇宙環境の有効利用

臨床前の創薬プロセスの加速化および合理化によって、優れた開発候補臨床前の創薬プロセスの加速化および合理化によって、優れた開発候補

化合物を見出すことが重要化合物を見出すことが重要

 
→→

 
探索ステージの不確実性は極めて高い探索ステージの不確実性は極めて高い

創薬の標的となるタンパク質群の構造創薬の標的となるタンパク質群の構造情報情報等を高精度に追跡して、等を高精度に追跡して、創薬探索創薬探索

を進めていく合理的な創薬プロセスの実施を進めていく合理的な創薬プロセスの実施

→→

 
高活性かつ高選択で副作用の少ない新薬の創製が論理的かつ効率的高活性かつ高選択で副作用の少ない新薬の創製が論理的かつ効率的

に実施可能に実施可能

薬剤が標的とする疾患関連タンパク質が変われば、より優れた新薬の創製薬剤が標的とする疾患関連タンパク質が変われば、より優れた新薬の創製

が期待が期待（（疾患関連の膜タンパク質群の構造・機能解析に重点化疾患関連の膜タンパク質群の構造・機能解析に重点化））

→→

 
極めて取扱が困難な膜タンパク質群の構造は既存技術の延長線上極めて取扱が困難な膜タンパク質群の構造は既存技術の延長線上

では解明困難であり、更なる最先端技術に期待では解明困難であり、更なる最先端技術に期待

・・

 
宇宙環境での予測精度向上、極限状態をシミュレーション、システム生物学的宇宙環境での予測精度向上、極限状態をシミュレーション、システム生物学的

アプローチアプローチ

 
→→

 
次世代スパコンの貢献に期待次世代スパコンの貢献に期待

・・

 
XX線回析情報と中性子回析情報の相互（相補）利用方策、線回析情報と中性子回析情報の相互（相補）利用方策、

複合体・分子間相互作用の予測精度向上複合体・分子間相互作用の予測精度向上

→→

 
次世代スパコンの計算能力（高速・高精度シミュレーション）に期待次世代スパコンの計算能力（高速・高精度シミュレーション）に期待

・・

 
夢の光夢の光

 
XFELXFELの有効利用に伴う膨大な計算量が発生の有効利用に伴う膨大な計算量が発生

→→

 
スパコンとスパコンと

 
XFEL XFEL の連携の連携

 
（ワーキンググループ発足）（ワーキンググループ発足）

・・

 
次世代スパコンの構造解析、診断・薬剤設計等（特に脳・神経系疾患）への貢献次世代スパコンの構造解析、診断・薬剤設計等（特に脳・神経系疾患）への貢献

→→

 
スパコンの活用事例（高速・高精度・高効率）を提示スパコンの活用事例（高速・高精度・高効率）を提示

・・

 
次世代スパコンの利用環境整備、運用体制構築が重要次世代スパコンの利用環境整備、運用体制構築が重要

→→

 
ユーザーがスパコンを意識することなく、先端施設を利用できる環境の実現ユーザーがスパコンを意識することなく、先端施設を利用できる環境の実現
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