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１．現行のスーパーコンピュータシステム及び研究成果について

・現行スーパーコンピュータシステム構築の背景
・システム概要
・現行スーパーコンピュータを使用した研究成果について

２．将来想定される研究目標について

３．将来(2010年前後）のスーパーコンピュータシステムについて

内容
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現行スーパーコンピュータシステム構築の背景

材料数値シミュレータ

第1代システム NECNEC--SX4SX4

運用期間：2000年4月～2004年3月
ベクトル型並列計算機：32cpu x 8GFLOPS/cpu

稼働率：常時90%以上（満杯状態）
ジョブ種類：
計算科学分野（研究者開発ソフトが主体。市販・フリーソフト利用は僅か）
第一原理手法、古典MD、量子スピンなど

ジョブ特徴
高いベクトル化率（殆どが99%以上）
ジョブ数が非常に多数
大多数が1cpuシリアル処理（cpu不足のため並列化が抑制）

ベクトル型並列計算機：16cpu x 2GFLOPS/cpu
運用期間：1996年4月～2000年3月

第2代システム NECNEC--SX5SX5
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新システム（第3代システム） HITACHIHITACHI--SR11000SR11000

運用期間：2004年4月～現在
スカラー型並列計算機：64node x 16cpu/node x 6.8GFLOPS/cpu

稼働率：既に、90%以上
ジョブ種類：計算科学分野

新システム導入の考え方

要求要件（考え方）
実効性能を4倍以上（従来システム比）
コスト性能比の良い計算機： ベクトル型 or スカラー型
単一システム： 小規模の複合体システムでは中途半端

従来システムの問題点
多数の小規模・長時間ジョブ ＝＞ cpu数の絶対的な不足
大規模系への展開も始動
プログラム： 高いベクトル性能（殆どが99%以上）

並列性能（MPI, OpenMP）も高い
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材料数値シミュレータ新システムの構成

HITACHIHITACHI--SR11000SR11000
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材料数値シミュレータ性能比

従来システム

NEC-SX5
現システム

HITACHI- SR11000
比

システム構成 2 nodes
16 cpu/node

64 nodes
16 cpu/node

32

理論ピーク性能

LINPACK性能
256 GFLOPS
243 GFLOPS

6.96 TFLOPS
3.32 TFLOPS

27.2 
13.7

記憶容量 128 GB
64 GB/node

2048 GB
32 GB/node

16

ディスク容量 1 TB 21.4 TB 21.4

テープ容量 10.5 TB 16 TB 1.5

実効性能（開発ソフト） = 8倍程度
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・古典MD法： L-J及びEAMポテンシャル

・ Phase-field法： 計算量はメッシュ刻みに依存。現状で、3D計算はかなり困難。

・第一原理MD法： 計算量は原子数Nの3乗に比例 O(N3)

・第一原理オーダーN法： 計算量は原子数Nに比例 O(N)

・量子スピン： 多数レプリカでの計算

・量子MC法： 計算量は原子数Nの5乗に比例 O(N6)

特徴
（１） 計算科学分野
（２） 研究者開発ソフトが主体。市販・フリーソフト利用は僅か

シミュレーションソフト
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現行スーパーコンピュータシステムを使用した研究成果

代表的な研究成果（主に、 2004年3月まで稼働の従来システムを使用）

第一原理モデリング
表面ダイナミクスの量子論的解明
ナノ構造の伝導特性の解析
DNAのナノデバイス材料としての可能性の提言
分子系の光励起反応の解析
高誘電体材料の探索
高温超伝導体の電子状態
量子MC法の金属材料への適用

強相関モデリング
超伝導磁束量子系に見られる協力現象を解明

超伝導を用いた計算機マイクロプロセッサ設計の基礎構築
粒子・熱力学モデリング
金属ガラスのガラス形成能評価
Phase-field法による組織形成過程のモデリング
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材料現象の

物理解明 ①デバイス構造・機能設計システム

（半導体、分子デバイス、

ナノ磁性体、触媒、燃料電池、

生体材料、構造材料）

② 新奇な量子現象の発見・予測

（超伝導、磁性、ソフトマター）

①材料組織・特性予測システム

（磁性材料、形状記憶合金、

ハンダ合金、耐熱合金、

構造材料）

量子モデリング（第一原理／強相関）

粒子・熱力学モデリング

①組織形成シミュレーション

（MD、 MC、PF、FEM）

②特性発現シミュレーション

（第一原理、MD、MC、 PF、FEM、

経験式等）

③熱力学、拡散DB拡充（共同研究）

①大規模第一原理計算

②ハイブリッド計算

③ナノ構造機能シミュレーション

(伝導、誘電、磁気・光学、電子相関、

電子励起状態)

④機能探索最適化問題

⑤基礎理論

（QMC, ハイブリッド、Order-N, DMRG）

（共同研究）

電子・原子−
 ナノ
スケール

原子 − ナノ
− バルク
スケール

PFMによる
統合化

NIMSにおける計算材料科学研究

材料開発の指針と手法
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第一原理モデリング

Surfaces and Interfaces Catalytic Reaction Ogranic Charge Transfer Salts

Transport   Properties Nanoscale simulation system Development of Order(N) Programs

Photochemical Reaction (TD-DFT) Electron Correlations  
(GW)

HOMOHOMO

LUMOLUMO LUMOLUMO

SOMOSOMO

Hole doping into DNA



11

Surface DynamicsSurface Dynamics

GeGe//SiSi systemssystems：： Quantum DotsQuantum Dots
SelfSelf--organization induced by strainorganization induced by strain

Adsorption of Adsorption of GeGe on H/on H/SiSi(001) surface(001) surface

SubSub--surface diffusion of asurface diffusion of a GeGe atomatom

1.62 psec

SiH2 formationSiH2 formation

Adsorption of H on H/Adsorption of H on H/SiSi(001) surface(001) surface
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Transport through Transport through nanonano--structuresstructures

PeapodPeapod：：C60@CNTC60@CNT

Atomic wiresAtomic wiresMolecular wiresMolecular wires

FirstFirst--principles calculations for transport propertiesprinciples calculations for transport properties
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Conductance (in G0=2e2/h)

SwitchingSwitching



14

HOMOHOMO

LUMOLUMO LUMOLUMO

SOMOSOMO

Hole doping into DNA is possibleHole doping into DNA is possible

NanodeviceNanodevice: diodes, : diodes, tansistorstansistors

DNA: DNA: fusion of fusion of biotechnology and biotechnology and nanotechnologynanotechnology

22nmnm

Possible candidate for Possible candidate for nanonano--structuresstructures
(1) Length (~cm)(1) Length (~cm)
(2) Narrow cross section (~nm wide)(2) Narrow cross section (~nm wide)
(3) Self(3) Self--assemblingassembling
(4)(4) Conducting ? Conducting ? 

DekkerDekker,, PhysicsWorldPhysicsWorld, Aug. 2001, Aug. 2001

selfself--assembly Circuitsassembly Circuits

G (guanine) G (guanine) –– C (cytosine) C (cytosine) 
T (T (thyminethymine) ) –– A (adenine) A (adenine) 

hydrated Mghydrated Mg++++ vs.vs. anhydrous Mganhydrous Mg++++
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PhotoisomerizationPhotoisomerization

PhotochromismPhotochromism

Structural transformation induced by Structural transformation induced by photoexcitationphotoexcitation

Photochemical reactionsPhotochemical reactions

rhodopsinrhodopsin (retinal)(retinal)
visionvision, , photosynthesisphotosynthesis

optical switchoptical switch

PhotoexcitationPhotoexcitation enhances structural transformation enhances structural transformation 
from crystalline benzene from crystalline benzene to amorphous solid (ato amorphous solid (a--C:H).C:H).

photoinducedphotoinduced ringring--opening of benzeneopening of benzene

TimeTime--dependent DFT calculationdependent DFT calculation

How does theHow does the ππ--ππ* excitation affect the* excitation affect the σσ--bondbond breaking ?breaking ?

Photochromic Photochromic moleculesmolecules
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Next generation CMOS transistorsNext generation CMOS transistors

65nm CMOS65nm CMOS

SiO2layerSiO2layer 1.21.2nmnm

Gate dielectricsGate dielectrics

dielectric response of dielectric response of highhigh--k k materialsmaterials

Increase of gate leakage currentIncrease of gate leakage current
Extreme size reductionExtreme size reduction

Use of Use of highhigh--kk materials materials 
as a gate insulatoras a gate insulator

Al2O3, HfO2, ZrO2,,,Al2O3, HfO2, ZrO2,,,

HOMOHOMO

AlO
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vibrationalvibrational responseresponse

electronic response electronic response 
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Bulk Bulk Si Si (4096(4096--12288 atoms)12288 atoms)

Numer Numer of atomsof atoms 1400014000
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LargeLarge--scale DFT calculations scale DFT calculations 

Efficient and reliable method: OrderEfficient and reliable method: Order--N methodN method

we have done SCF calculations on the we have done SCF calculations on the 
systems containing up to 16,384 atomssystems containing up to 16,384 atoms

NanoNano--scaledscaled catalysts: small metalliccatalysts: small metallic
clusters on oxide surfacesclusters on oxide surfaces

Hut cluster 12x12 Hut cluster 12x12 (6.5nm x 6.5nm)(6.5nm x 6.5nm)
on on SiSi基板基板 (8.7(8.7nm x 8.7nm)nm x 8.7nm)

GeGe//SiSi(001)(001)
格子不整合による歪み格子不整合による歪み

全全33993399原子原子
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標準的な第一原理理論「 LDA」
強すぎる原子間結合
励起状態（電気的・光学的性質）に系統的
ずれ

「第一原理からの電子相関に関する理論的研究」

より現実的な電子間相互作用の理論：

拡散量子モンテカルロシミュレーション

(DQMC)

単純金属（bcc Na）での結果

電子

クーロン斥力

原子核

電子相関（電子同士の避け
合い）を精密に記述。

一方の電子が(1/4,1/4,1/4)
にある時の他の電子の分布
2原子程度の距離にわたって
他電子が排除されている。

0.1 eV3.7 eV0.002 eV~ 20K1.131 eVDQMC
-0.3 eV3.28 eV0.08 eV~900 K1.21 eVLDA (DFT)

---3.6 eV------解析的理論

---------1.129 eV実験値

解析値との差エネルギーバンド幅実験値との差
凝集エネル
ギー

第一原理反応
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Pb-3212 Pb-3232

b

c

a フェルミ面

厚さは MBE により制御可能

強い異方性
理論的に超伝導の異方性を予測。

蛍石ブロックを挿入

高温超伝導体Pb-32n2の電子構造：
蛍石ブロックの効果（㈱東芝との共同研究）

CaF2CaF2Pb2Sr2Y0.62Pb2Sr2Y0.62
Ca0.38Cu3O8 Ca0.38Cu3O8 
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超伝導現象や磁気現象などの協力現象の理論解明、ナノ構造物の新奇現象探索。

物理現象のモデリングと強結合的計算手法が特徴。

強相関モデリング

高温超伝導磁束量子系スピン・パイエルス系からの超伝導

超伝導秩序変数の位相因子に着目し、磁場効果を
ゲージ場による位相のフラストレーションとしてモデル
化。大規模MCシミュレーションにより、熱ゆらぎの効果
を十分な形で扱い、高温超伝導磁束格子融解相転移
（一次相転移）を世界に先駆けて数値的に実証。

電荷密度及びスピン自由度を記述
する量子力学的位相間干渉の結
果として高温超伝導現象を捉える
定式化により、重要な示唆。

12
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世界初の層状三角格子の超伝導物質NaxCoO2・yH20
ＮＩＭＳで発見（２００３年Ｎａｔｕｒｅ）

⇒強相関効果とフェルミ面形状に基づき超伝導発現メカニズムを理論的に解明

世界初の層状三角格子の超伝導物質NaxCoO2・yH20
ＮＩＭＳで発見（２００３年Ｎａｔｕｒｅ）

⇒強相関効果とフェルミ面形状に基づき超伝導発現メカニズムを理論的に解明

超伝導体の新規スピン輸送への応用の可能性も。

【特徴】
超伝導状態を構成する
電子対がスピン分極

銅酸化物（層状四角格子）の超伝導状態
スピン非分極型超伝導

Physical Review Letters , 
in press

新規材料の超伝導状態
スピン分極型超伝導

Kx

Ky

+

フェルミ面形状と可能な超伝導状態

d-wave

f-wave

p-wave

+i +i

四角格子 三角格子

+
-

秩序変数

新規材料における超伝導現象の理論解明
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粒子・熱力学モデリング

1 nm

対称性の異なる三つの
領域からなるナノ構造

・20面体的領域（青）

・結晶的領域（緑）

・乱れた領域（白）

対称性の異なる三つの
領域からなるナノ構造

・20面体的領域（青）

・結晶的領域（緑）

・乱れた領域（白）

ガラス形成能の予測Ti-50at.%Al 非晶質合金のナノ構造

分子動力学法によるアモルファス合金の構造と拡散機構の解析

相変態、析出等の機構解明と、材料のナノ構造制御
へ向けた組織予測手法の確立。

アモルファス合金のナノ構造と拡散機構を解明。アモルファス合金の熱処理過程
を経て形成するナノ結晶組織の制御への応用に期待。

NIMS-PJ研究:「ナノ組織制御」,ナノ組織解析Gr (APFIM, TEM)、超鉄鋼Ｃ
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Inoue, et al.,(1993)
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ガラス形成能の予測
科研費特定領域「金属ガラスの材料科学」(03-07)

ガラス形成能の高い
合金系系では、過冷却
液相での原子充填率
が高く、そのために拡
散能の低下と緩和時
間の増大がもたらされ
ていることを明らかにし、
過冷却液相の充填率
を指標とすることにより、
従来MDシミュレーショ
ンでは困難であった合
金のガラス形成能の予
測を可能にした。。

粒子・統計熱力学
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1.0 0.9
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A concentration

CB

A 1.1

1.0 0.9

原子サイズ比1.1：1：0.9の三元合金系に
おけるガラス形成能のMDによる予測
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Fe-Cr-Co磁性材料のスピノーダル
分解による組織形成過程のPhase-
field法による予測。

外部磁場の影響を予測。組織制御への
有効性を示唆。

Phase-field 法による組織形成過程のシミュレーション

Phase-field法による磁性材料の組織予測を実現。開発中の特性予測手
法と組み合わせ、材料開発の標準ツール開発を目指します。

−材料設計のツール開発−
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仮想実験技術を活用した仮想実験技術を活用した

材料設計統合システムの開発材料設計統合システムの開発

ITBL 
(IT-Based 
Laboratory) PJ, 
(JARI, NAL, 
NIED, NIMS, 
RIKEN, JST): 
e-Japan 計画

材料研究・材料開発の開発期間短縮や開発コスト削減

理工系学生の教育現場での活用

仮想実験ユーザインタフェース

仮想実験計算統合アプリケーションシステム

材料設計モジュール群

仮想実験ユーザインタフェース

仮想実験計算統合アプリケーションシステム

材料設計モジュール群

インターネット上に構築
インターネットで提供

仮想実験プラットフォーム（材料設計統合システム）仮想実験プラットフォーム（材料設計統合システム）
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次世代基盤技術となる実用ソフトウェアの開発次世代基盤技術となる実用ソフトウェアの開発
ナノ構造の形成・構造・物性・機能の高精度な解析・予測ナノ構造の形成・構造・物性・機能の高精度な解析・予測

文部科学省 IT プログラム戦略的基盤ソフトウェアの開発
ナノシミュレーション・システム開発
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将来（2010年前後）のシミュレーションの方向性

第一原理計算の大規模化・高精度化
・大規模化： 第一原理オーダーN法
大域的構造の最適化（数10万原子以上）
長時間（nano second以上）MD計算
自由エネルギー（有限温度）
反応経路の探索

・電子相関： beyond LDA、QMC （強相関デバイス）
・励起状態： TDDFT （電子励起反応、光触媒、光合成）

マルチスケール・マルチフィジクス
・階層間の統合 （材料の組織・特性予測、生体機能）
・機能解析の複合

構造・物性の解析 ＝＞ 物性・機能の設計

触媒機能触媒機能生体機能生体機能

単一構造 ＝＞ 複合構造・階層構造

ナノ構造複合体
生体構造
デバイス素子

結晶
ナノ構造
生体高分子
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研究分野 アプリケーション 概要 目的 期待されるブレーク
スルー

波及効果 必要な

実行性能

物質・材料 触媒設計シミュ
レーション

密度汎関数法に基づ
いたナノスケールの触
媒（数万原子系）の構
造とその触媒反応の
活性化エネルギー等
を計算で求める。

環境問題等を解決
する触媒反応の探
索、実現

計算科学的手法に
よる触媒設計

新産業創成、環境
問題の解決

我が国医薬品業
界の国際競争力
がトップクラスにな
る。

ピコ秒～フェムト
秒スケールで動作
する超高速デバイ
スの開発

新デバイス創成

数10PFLOPS級

物質・材料

ライフサイエンス

生体反応シミュ
レーション（創薬設
計）

密度汎関数法に基づ
く生体反応のシミュ
レーション、理論解析。

密度汎関数法に基
づく生体反応のシ
ミュレーション、理
論解析。計算科学
的手法による生体
反応の解明、応用。

特定の生体反応を
理解することによる
創薬設計

数 ～数 10PFLOPS
級

物質・材料 光励起反応シミュ
レーション

時間依存密度汎関数
法に基づき、光励起状
態における電子・原子
のダイナミクスをシミュ
レートする。

光励起反応のフェ
ムト秒スケールでの
メカニズム解明

光スイッチなどの光
デバイスの高性能
化に向けた理論の
提供

PFLOPS級

物質・材料 強相関電子系バー
チャル物質設計シ
ミュレーション

LDAを超える電子相
関を取り入れた第一
原理電子状態計算を
用い、100程度の原子
数の計算を行う。

実験不要の計算機
内でのパラメタ無し
の完全自動物質設
計シミュレーション

全く新しい強相関電
子デバイス設計

PFLOPS

２．将来想定される研究目標について（１）
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研究分野 アプリケーション 概要 目的 期待されるブレーク
スルー

波及効果 必要な

実行性能

物質・材料 酸化還元反応シ
ミュレーション

グランドカノニカル
第一原理分子動力学
法を用いて、溶液中
の電子移動反応プロ
セスをシミュレート
する。

溶媒緩和を考慮し
た電子移動反応プ
ロセスの微視的メ
カニズムの理解

計算機シミュレー
ションによる酸化
還元反応コント
ロールの提案

生体化学、燃料
電池、腐食、大
気化学の様々な
問題の解決への
寄与

創薬、難病治療
への応用

トップクラスの材料
産業競争力の維
持と更なる向上

PFLOPS級

ライフサイエン
ス

タンパク質設計シ
ミュレーション

タンパク質の高次構
造を再現するモデルを
設計する。

タンパク質の1次元
構造から高次構造
を予測し性質を予
言

タンパク質が構造
を読む対象から構
造を作る対象に変
わる。

PFLOPS級

物質・材料 ＭＤ，Phase-field, 
FEMの結合

計算科学手法によ
る効率的材料開発
の実現

Pflops級（大規模MD
計算が必要）

将来想定される研究目標について（２）
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３．将来（２０１０年前後）のスーパーコンピュータシステムについて

○ハードウェア要件
実行性能が現在の地球シミュレータクラスの100～1000倍程度
（=少なくとも理論性能が、4～40 PFLOPS）

○ソフトウェア要件
研究者開発ソフトが主体 ＝＞ 計算機環境の利便性が重要
分散メモリ並列化を自動的に行い、並列化ソースを生成できるコンパイラ
任意のデータ列を扱える、柔軟な入力形式に対応した可視化ソフトウェア

○ネットワーク要件等
超並列計算でもcpu間通信がボトルネックにならない高速ネットワーク
cpuと同程度／それ以上の高速化

○システム構築にむけての課題
超並列計算を効率的かつ容易に行えるアーキテクチャの設計
cpuとネットワークのバランスのとれた高速化
計算資源を効率的に配分するスケジューラの設計
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