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HPCIコンソーシアムの提言(2020)より

フラッグシップ計算機は・・・
• 重要な研究基盤
画期的な成果を創出するためには、
集約的に開発・整備すべき

• 調達が不可能なこと、アプリケー
ションとの協調開発が必須なことか
ら、独自開発が必要

• 開発した技術や商用機の普及、商用
アプリケーションの移植性にも十分
に配慮して開発を進めるべき

【提言】今後のHPCI システムの構築とその利用に関する基本的な考
え方について（令和2年6月 一般社団法人 HPCI コンソーシアム）
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研究分野：電子論に基づく材料・デバイス研究
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第一原理計算手法は材料特性を
理論的に予言可能

電子状態の方程式
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原子の運動方程式
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原子・電子の基礎方程式
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◆精度と規模の計算領域を拡大
◆大規模超並列プログラムを開発

（戦プロ分野２、重点課題７）
広範な物理をカバーする
物質科学計算アプリ群を開発

「京」「富岳」による進展

主なカテゴリー

電子状態計算
(固体物理分野)

電子状態計算
(量子化学分野)

分子動力学計算

強相関系・有効模型
計算



研究基盤としての重要性（１）
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主相

粒界相

主相

ネオジム磁石 鉄の凝固
二次電池の反応

シリコンナノワイヤー
レーザーによる電子励起

例１: 半導体ナノ構造デバイスの
世界最高速の第一原理計算

例２: レーザーパルスによる励起や
加工のマルチスケール計算

例３: 粒界、析出物、固液界面、多結晶体など、不均質で複雑な材料
の構造・物性・ダイナミクスのシミュレーション

最先端の計算基盤が牽引する新しいシミュレーション技術開発
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機能性材料の開発
“マテリアルDX, CPS”の実現

研究基盤としての重要性（２）

計算
• 温度、圧力、初期構造や初速
度などの物理パラメータを変
化させた並列計算

• さまざまな化学組成、構造モ
デルのコンビナトリアル計算

＋
データ科学

＋
実験（合成、評価）

パラメータ
アンサンブル

精度

サイズ・時間

「京」

「富岳」

一般
スパコン

「富岳」に期待される進展

利用範囲拡大

◆パラメータ軸を新たに加える
⇒ 材料開発への直接的貢献
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技術の普及・展開

https://www.top500.org/statistics/perfdevel/

フラグシップ

情報基盤センター、
分野スパコン（附置研、
共同利用機関、独法）、

ＦＯＣＵＳ

PCクラスタ・
サーバ（研究室）

PC（個人）

ユーザ数

システム
規模

HPCIピラミッド

• フラッグシップ計算機は、新しいシミュレーション手法開発の起爆剤
• 多様な材料研究のニーズに応えるためには、目的に応じて各階層の計算
機資源を利用できることが重要。

• フラッグシップ計算機を想定して開発された手法も、数年後には下の階
層のマシンで利用できることを期待。
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◆物質科学アプリ２７８種類紹介
◆約26,000+PV/月、9,000+UU
◆Q&A、利用者の声、事例集
◆講習会等イベント企画・案内

参考： アプリの普及・展開
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運営： 東京大学 物性研究所
スポンサー：戦略プログラム分野２（終了）

ポスト「京」重点課題７（終了）
計算物質科学人材育成コンソーシアム
元素戦略プロジェクト＜研究拠点形成型＞

手元のPCで手軽に使えるアプ
リ利用環境（VirtualBox + ア
プリ）
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まとめ

次世代の計算基盤に期待するのは…
• アプリ開発意欲に火を付ける高い性能
• アプリ、基本ソフト、ハードの同時開発（コ
デザイン、“スタートダッシュ”）

• 汎用性の高いハードウェア
• 可搬性の高い数値計算ライブラリ
• 既存の計算機で開発されたアプリの移植性の
高さ

• アプリまで含めたトータルケア
• （安価な）商用マシンの普及
• ペイする産業として持続的に開発を進めるた
めの国家戦略

性能

使いやすさ

普及
展開
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