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プレゼンター
プレゼンテーションのノート
１．開発された統合ソフトを用いて可能になるグランドチャレンジ課題の明確化について

　社会的要請が高くまたサイエンスとしても夢のあるチャレンジングなテーマ、シンボリックなテーマの具体例として、例えば「セルロースからのエタノール製造」、「ウイルスの克服」、「ナノデバイス設計」を挙げ、分野外、専門家以外の人々、つまり一般の研究者、一般の国民にもわかりやすい説明資料を、今年度概算要求スケージュールに合わせ早急に作成していく。同時に、例えば「分子素子」、「燃料電池」、「ＤＤＳ」、「固体表面・界面」、「新材料」といったナノ分野の今日的な課題についても、後述するような実験研究者、企業研究者との連携も視野に入れながら検討を開始する。
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プレゼンター
プレゼンテーションのノート
現状： 要素計算、電子状態は2000原子程度まで



10nm程度まで超微細加工されたナノ電子デバイスでは、これまでにない複合的な量子効果が重要となり、要素計算だけでは機能予測が不可能。



次世代スパコンとそれに最適化されたソフトウェアは、従来機で800年かかるナノ電子デバイス全体（10万原子系）の計算を2ヶ月で可能にし、新たなデバイス創製に寄与する。
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プレゼンター
プレゼンテーションのノート
・ウイルスやウイルスと抗ウイルス剤との複合体を構成する1,000万個にも及ぶ原子や分子の運動方程式を解き、その全体構造や運動を原子、分子レベルから解析し、巨大生体分子の動作機構を解明する。



・従来考えられもしなかったウイルスの研究がスーパーコンピュータで行われるようになり、ウイルスと抗ウイルス剤との結合による不活性化、また抗体との特異な相互作用（抗原抗体反応）の定量的な評価が原子の単位で可能となる。



・新種のウイルスに対して有効な抗ウイルス剤や抗体を設計する技術の基盤が構築でき、未克服のウイルスに対する予防法と治療法の開発、しいては創薬の効率化に寄与できる。
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プレゼンター
プレゼンテーションのノート
２．統合ソフトの開発について

・　３年後の統合ソフトの完成へと至るマイルストーンを明示しつつ、

・　また、利用の観点から中核アプリのみならず組み合わされたソフトウェアによって何ができるようになるのか、何に役立つのかについてより具体的に示し、

・　統合ソフトの全体構造については統合ソフトＷＧが調整しながら、個々のアプリは中核アプリ高度化ＷＧが中心となって、より一層強力に開発を推進する。
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プレゼンター
プレゼンテーションのノート
２．統合ソフトの開発について

（１）中核アプリについて

・　中核アプリに対して、より一層の高度化を図る。いずれの中核アプリに対しても次世代スパコンを用いた性能として十分な高性能が期待でき、少なくとも６本の中核アプリについては、それぞれのアプリに対して最適な開発計画を個別に設定しながら着実に開発を進めていく。

・　なお、中核アプリの高度化においては計算工学研究者の協力が必須であるが、これについては、現在すでに中核アプリ高度化ＷＧにおいて、理研開発実施本部や筑波大計算科学研究センターなど計算工学サイドとの協力体制を確立しつつあるところである。

・　また、より複雑で大規模な系に対するより精度の高い計算に資するために、中核アプリを核とした物質階層間の結合のための方法論の確立についても、検討を継続的に行っていくものとする。

（２）付加機能アプリについて

　　様々なニーズに対応するために、中核アプリと組み合わせて用いることのできる付加機能ソフトの開発も確実に行っていく。このとき、現時点で想定していない付加機能アプリの開発の必要性が新たに生じてきた場合等、必要に応じて追加していくなど柔軟に対応する。

（３）連携ツールについて

　　中核アプリ間、また中核アプリと付加機能ソフト間の連携は、ナノサイエンスの研究においては極めて重要なものであり、連携ツールである密結合ＧＩＡＮＴの開発に対しても充分に注力しながら開発を行う。このとき、組み合わされたソフトウェアは、ペタスケール環境下で確実に稼働させる。
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プレゼンター
プレゼンテーションのノート
４．実験研究者、企業研究者との連携について

　計算科学においては実験との連携が不可欠であり、プロジェクトとしての実験研究者との連携の仕組みを分子科学ＷＧ，物性科学ＷＧに確立し、強化する。また、産業との連携も不可欠であり、将来のプロジェクト成果の企業における研究への展開も視野に入れつつ、上記ＷＧを中心に、産業応用協議会等と連絡を取りながらより一層の連携、協力体制を強化しつつあるところである。

	（１）統合ソフト講習会の開催、（２）連続研究会の開催、（３）アプリケーション実証研究、（４）ナノ統合産学連携プログラム

（１）統合ソフト講習会の開催

　　　計算科学の広い裾野を形成することを目的として、その基盤となる統合ソフトの利用講習会をソフトごとに継続的に各地で開催する。ここでは、講習会資料を用意しながら、基礎となる方法論の講義、ソフトを用いた研究事例の紹介、ソフトを用いた計算実習等を行う。

（２）連続研究会の開催

　　　連携を実あるものにしていくためには、ナノテクノロジー・材料分野の実験研究者、企業における研究者との協力関係を、共同研究等も含めて確立していくことが特に重要である。このため、ナノ分野の最先端課題ごとに少人数で議論を深め、実験研究と計算科学研究の共通課題の抽出等共同研究へと進展させる端緒となるべきワークショップを、ＷＧ主催で連続的に開催する。

（３）アプリケーション実証研究

　上記連続研究会における議論を踏まえ、実験研究者、企業研究者との連携の下、計算科学研究者も参加してサイエンス分野において緊急に解決すべき重要課題の設定を行い、今年度中をめどに先行的に２～３のアプリケーション実証研究に着手するとともに、来年度に向けた公募の準備を行う。

（４）ナノ統合産学連携プログラム

　産業応用協議会の支援の下、企業研究の課題を個別に公募し、研究成果の企業研究への普及、利用促進をはかるための産学連携プログラムを継続実施し、強化する。このとき、上記（１）、（２）、（３）の事業との有機的な連携の下に行う。
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プレゼンター
プレゼンテーションのノート


２．統合ソフトの開発について

・　３年後の統合ソフトの完成へと至るマイルストーンを明示しつつ、

・　また、利用の観点から中核アプリのみならず組み合わされたソフトウェアによって何ができるようになるのか、何に役立つのかについてより具体的に示し、

・　統合ソフトの全体構造については統合ソフトＷＧが調整しながら、個々のアプリは中核アプリ高度化ＷＧが中心となって、より一層強力に開発を推進する。
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