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している純国産のソフトウェアABINIT-MP では、
分割処理はほぼ自動化されているので、初心者
でも間違える心配はありません。非常にユーザー
フレンドリーにつくられていますが、低分子は
分子量が大きくなってくると分割しなければな
らないなど、ある程度のテクニックが必要です。

HPCを活用したFMO創薬プラット
フォームの構築

FMO 法のインシリコ創薬への活用を加速する
目的で、2014年11月に「FMO 創薬コンソーシ
アム（FMODD）」が結成され、福澤先生は代表
を務めておられますね。

　FMO法を実用的な創薬技術として発展させる
ためには、研究者が個別に取り組むだけでなく、
産学官の連携に基づいて大規模計算資源を活用
しながら研究を行っていくことが必要との考え
から、アカデミアの研究者、企業の創薬研究者
らが集まり、「FMO創薬コンソーシアム」を設立
しました。2015年度からは、スーパーコンピュー

大であるため、限られた計算資源では大きな分
子を扱うのが難しいという課題があります。そ
れを解決するための効果的な手法が、1999年に
大阪府立大学（当時）の北浦和夫教授によって
提案された「フラグメント分子軌道（FMO）法」
です。FMO法は、巨大分子を小さなフラグメン
ト（断片）に分割して、フラグメントやフラグ
メントペアごとに量子化学計算を行って部分エ
ネルギーを算出し、周囲の影響を取り入れなが
ら全体を再構築します。そうすることで、電子
状態計算を精密かつ高速に実施することを可能
にしています。FMO法は、フラグメント間の相
互作用エネルギーも算出できるので、タンパク
質などの巨大分子の部分構造と薬となる化合物
の間の相互作用を定量的に理解することが可能
なのです。FMO法を簡単に説明すると、タンパ
ク質のような大きな分子の量子化学計算はたい
へんなので、小さく分割して計算し、その組み
合わせで全体を表現しましょうということです。
もちろん、分割といっても好きなところで切れ
るわけではありませんが、たとえば、タンパク
質はアミノ酸が連なったもので、その切り方は
ほぼ決まっています。私たちがFMO計算に活用

インシリコ創薬と
フラグメント分子軌道（FMO）法

新薬の開発に HPC や AI 技術を活用したインシ
リコ創薬・製剤への期待が高まっています。そ
のために福澤先生が取り組んでおられるのが、
日本発の量子化学計算法「フラグメント分子軌
道（FMO）法」の創薬・製剤への応用ですね。

　計算機を活用した高精度・高効率なインシリ
コ創薬は、薬剤開発の新たな手法として注目さ
れています。新薬の開発は、薬のターゲットと
なるタンパク質などの物質を定め、それに作用
するヒット・リード化合物の探索から、リード化
合物をもとに薬効・安全性・体内動態が最適と
なる化合物をデザインするリード最適化、臨床
試験などを経て、新薬の申請までには10～15年
といった長い年月がかかります。また、製剤化
までには万単位の化合物の合成が必要です。そ
のため、インシリコ創薬による開発期間の短縮、
費用や労力の軽減などが期待されています。
　特定のタンパク質などをターゲットにして作
用する薬は、分子標的薬とよばれています。例
えば、アレルギー症状を抑える薬は、アレルギー
物質よりも強く標的タンパク質に結合し、アレ
ルギー物質の結合を妨げるわけです。インシリ
コ創薬では、計算機を使って標的タンパク質と
候補化合物の結合エネルギーを計算し、それら
の間の分子間相互作用を定量的に評価し、化合
物のなかから標的タンパク質により強く結合す
る薬の候補を絞り込むことができるのです。こ
うした立体構造の解析に基づいて薬を設計する
創薬手法を構造ベース創薬といいます。
　タンパク質の結合エネルギーを計算するには、
従来の経験パラメータに基づく古典力場計算

（MM：Molecular Mechanics）と、量子論に基づ
いて分子を電子状態から解析する量子化学計算

（QM：Quantum Mechanics）という2つの方法が
あります。量子力学を使うと、より高精度にエ
ネルギー状態が予測できますが、タンパク質全
体の量子化学計算は非常に複雑で、計算量も膨

「富岳」を中核とする HPCI システム利用研究課題「HPCI を活用した FMO 創薬プラットフォームの構築」
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スーパーコンピュータ「富岳」を中核とするHPCI（革新的ハイパフォーマンス・コンピューティング・
インフラ）システムは、幅広いHPCユーザ層が、全国のHPCリソースを効率よく利用できる体制
と仕組みを整備し、全国規模でニーズとリソースのマッチングを可能にすることで利用を加速
するとともに、計算科学コミュニティを醸成・拡大し、成果の社会還元に資することをめざしてい
ます。「富岳」をはじめHPCIシステムを最大限に活用して成果を挙げることが求められるHPCI
システム利用研究課題に選定され、「第11回 HPCIシステム利用研究課題優秀成果賞」を受賞し
た研究課題「HPCIを活用したFMO創薬プラットフォームの構築」の代表者である大阪大学大学
院薬学研究科の福澤 薫教授に、研究のねらいや取り組みなどについてお話しいただきました。

フラグメント分子軌道法に基づく構造生命科学と
産学官連携による創薬への取り組み

大阪大学大学院薬学研究科
量子生命情報薬学分野
福澤 薫 教授

▲図1　構造ベース創薬の例
FMO法を構造ベース創薬に活用すると、薬の候補化合物（右図の５つの丸とそれを繋ぐ棒）が
タンパク質（右図の薄紫の外側部分）のどのフラグメントとどの程度の強さで相互作用してい
るかを知ることができ、より強く結合する化合物を見つけ出すことができる。
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「TSUBAME3.0」や最先端共同 HPC 基盤施設の
「Oakforest-PACKS」などを使わせていただいて、

ようやく達成することができました。この手法は、
今は「富岳」を活用して多くの成果を挙げてい
ます。驚かされたのは、「富岳」の計算パワーです。

「京」で3カ月かかった計算が、「富岳」では1日
で終わってしまうのです。「富岳」の時代になって、
それまでの“止まった構造の計算”からMD法と
FMO法の融合による“動いている構造の計算”が
どんどんできるようになり、さまざまなバリエー
ションへの対応も可能になり、さらには実験結
果の解釈や実験に先駆けた予測などにも手を伸
ばせるまでになっています。

創薬とともに生命現象の解明に
取り組む

現在では、インシリコスクリーニングや AIを活
用した構造生成でも FMO 法を使って研究を効
率化するなど、FMO 創薬の研究はさらに進化
しつつありますが、福澤先生ご自身は、これか
らどのようなことをめざされるのですか。

　FMO創薬コンソーシアムとしては、インシリ
コ創薬の基盤となるデータの蓄積や新たな手法
の開発、そして、これからの人材を育てていく
などの活動を続けていくことによって、飛躍的
に精度の高い信頼性と有効性をもった論理的創
薬に繋げて行きたいと考えています。膨大な化
合物ライブラリーのなかから薬の候補となる化
合物を選別するインシリコスクリーニングや、
これまでの知見からAIを活用して最適な薬物候
補を創り出すといった創薬のための研究におい
て、FMO法をどのように活用すると、どれくら
い効率的になるか、よりよくなるかという事例
を、どんどん出していこうとしています。一方で、
私自身としては、さまざまな生命現象を量子論
による科学的な研究によって理解し、その上で
応用として創薬などに役立てていきたいという
思いがあります。まずは生命現象を解明すると
いう研究に取り組んでいきたいのです。
　その成果の1つが、昨年、理化学研究所をは
じめとする国際共同研究グループが科学雑誌

『Nature Communications』で発表した、抗がん
活性を示す小分子化合物「DMDA-PatA」の作用
メカニズムを解明した研究でした。DMDA-PatA
は、遺伝子発現のうち翻訳のプロセスを阻害す
ることが報告されていましたが、その分子的な
作用機序は未解明でした。この研究で、DMDA-
PatAは標的であるRNA 結合タンパク質eIF4Aお
よびDDX3に新たなRNA 配列特異性を与える化
合物であることが分かり、毒性の低い新たな抗
がん剤設計に役立つと考えられます。私たちは、
この研究でFMO計算によってタンパク質との間
でどのような相互作用が起きているかを明らか
にし、それを実験で確認することができました。
この研究成果は、FMO法が生命現象の理解に役
立った事例といえます。

長時間使用する大規模計算とは違い、大勢の研
究者がノードを少しずつ使ってパラレルに流す
というやり方ですので、「富岳」が使えるようになっ
たことで、計算処理スピードはおよそ100倍に向
上し、構造生物学、合成化学、タンパク質工学
などの実験研究との融合など、これまで以上に
幅広い分野の多様なターゲットに対する研究テー
マを進めていくことが可能になりました。

生体内の揺らぎを再現するなど
新たな手法の構築

「富岳」の共用開始のように計算資源が充実す
ることによって、 “ 研究の量 ” だけでなく、“ 質 ”
も変わっていったのでしょうか。

　たとえば、静的な解析から動的な解析への移
行もそうした進化の一例といえるかもしれませ
んね。「FMOデータベース」が動き出す少し前、
私たちは構造の計算を数百から数千個達成する
ことを大目標に研究を進めていたのですが、そ
れは “ 止まった構造の計算 ” でした。しかし実
際の生体のなかで、構造は揺らいでいるわけで
す。その揺らぎを扱えなければ、ダイナミック
な相互作用を正しく理解することは難しいとい
う課題がありました。ちょうど「京」の最後の
ころでしたが、その解決策として、FMO法と古
典分子動力学（MD）法を組み合わせるという
手法に取りかかりました。MD 法は、分子や原
子1つ1つに対してニュートンの運動方程式を解
き、構造とエネルギーの時間変化などをシミュ
レーションする手法です。このMD法でタンパク
質と化合物が揺らいでいる状態を再現し、一定
の間隔でたくさんのスナップショットをサンプリ
ングして、それらの構造のFMO計算を行い、結
果を平均化するわけです。これにより、揺らぎ
がある場合の相互作用を明らかにすることがで
きます。ただし、当時は計算がなかなか思うよ
うに進まず、「京」の運用が終わるまでに間に
合わず、東京工業大学（現・東京科学大学）の

タ「京」のコンソーシアム型の産業利用課題の
申請を行い、全国の研究者が「京」を利用して
数百から数千構造のタンパク質複合体などの 
FMO計算を実施し、創薬ターゲットに対する活
性値の高精度予測をはじめ、ヒット化合物の最
適化、新規化合物の提案、ターゲッ ト選択性の
評価などで成果を挙げてきました。「京」をはじ
めとするHPCIの利用が進んでからは、計算を増
やして次々に解析していくフェーズになりまし
た。コンソーシアムも、結成当初は30数名でし
たが、今日では大学・研究所28機関、製薬企業
14社、IT 企業6社、メンバー数も約180名を数え
るまでになりました（2024年度現在）。10年間に
わたってHPCIという大規模な計算資源を継続的
に使わせていただけたことが、コンソーシアム
を続けるうえで非常に重要だったと考えています。
コンソーシアムでHPCI資源を活用して実施した
研究成果は公開が原則ですので、計算・解析手
法のノウハウや計算結果データは共有されます。
ご参加いただいている製薬企業では、HPCI利用
では現場での創薬計算を想定した計算手法・結
果に対する客観的な評価を行っていただき、デー
タを公開できない研究は、自社の計算資源を利
用してもらうかたちです。研究を推進するため
のワーキンググループ（WG）は、当初は創薬
ターゲットに着目した4つでしたが、現在は創薬
手法を開発する３つのWGと製剤WGに加えて、
20以上の創薬ターゲットのテーマが進行中です。
それぞれのWGで得られた成果を持ち寄り、全
体の議論を行っています。また、蓄積された膨
大な計算結果は、「FMOデータベース（FMODB）」
としてまとめられており、2019 年 2 月からは、
誰もがそのデータを利用できるよう一般公開さ
れています。現在までにデータベースに登録さ
れた量子化学計算データの数は37,478件に達し

（2025年2月現在）、構造生物学データの解釈や
医薬品設計など、さまざまに活用されています。
　HPCIシステム利用研究課題でスーパーコン
ピュータ「富岳」が利用できるようになったのは、
2021年からです。私たちが取り組んでいるタン
パク質の量子化学計算は、多くの計算ノードを

▲図2　HPCIを活用したFMO創薬コンソーシアムの活動
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マテリアルズ・インフォマティクスで
新材料を探索

はじめに、研究課題「『富岳』を活用した光エ
ネルギー変換材料の実現」の取り組みについて
ご説明ください。

　2014年に始まった文部科学省「ポスト『京』
で重点的に取り組むべき社会的・科学的課題に
関するアプリケーション開発・研究開発」重点
課題⑤「エネルギーの高効率な創出、変換・貯蔵、
利用の新規基盤技術の開発」において、私たち
はスーパーコンピュータ「京」を利用して、高
効率な材料スクリーニングに基づいたマテリア
ルズ・インフォマティクス手法（材料科学と情
報科学を融合することで効率よく新規材料設計
を実現する手法）を用いて、次世代太陽電池と
して期待される「ペロブスカイト太陽電池」の
新たな材料候補を発見しました。このプロジェ
クトの流れを受けて、スーパーコンピュータ「富
岳」の「富岳」成果創出加速プログラムにおいて、

計算工学ナビ Vol.28

行っています。
　サブテーマCの「高効率非鉛化ペロブスカイ
ト太陽電池の新材料設計」では、これまでのシ
リコン系を凌駕し、しかも安全性を考慮した鉛
を含まない非鉛化ペロブスカイトと呼ばれる分
子構造の太陽電池の実用化をめざしています。
およそ1千万種にも及ぶ非鉛化ペロブスカイト材
料のハイスループット・シミュレーションによる
太陽電池材料データベースを構築し、高効率で
安全性の高い新材料の探索を行っています。
　このプロジェクトで私たちが進めているのは、

「富岳」を利用したハイパフォーマンスな材料シ
ミュレーションと網羅的材料予測といったイン
フォマティクスですが、サイバー空間での材料
探索だけにとどまらず、産業界と密接に連携す
ることにより、「シミュレーション-インフォマティ
クス-合成-計測」を“四位一体”としたサイバー・
フィジカルシステムの構築にも力を入れてきま
した（図2）。関連する企業と連携し、フィジカ
ルな実験の技術を活かして、私たちが材料提案
したものを合成・測定してもらい、その結果が
満足いくものでなければ、再度サイバーの方へもっ

太陽電池や光触媒など革新的光エネルギー変換
材料の研究を実施することにしました。新たな
技術を社会実装することで、アフター・コロナ、
ウィズ・コロナの経済や生活の立て直しに貢献
できるのではないかと考えたのです。研究項目
として「革新的な水素製造光触媒の実現」、「感
染症対策に向けた光触媒開発」、「高効率非鉛化
ペロブスカイト太陽電池の新材料設計」の３つ
のサブテーマを設定しています（図1）。
　サブテーマAの「革新的な水素製造光触媒の
実現」では、次世代のクリーンなエネルギーと
して注目されている水素を大量かつ安価に製造
する光触媒材料の探索を推進するため、「富岳」
を活用した詳細な計算によって、革新的な光触
媒の候補を見つけ出そうとしています。
　サブテーマBの「感染症対策に向けた光触媒
開発」では、光触媒の研究を応用して、ウイル
スを不活性化する光触媒の開発を進めています。
そのために、大規模量子化学計算により感染ウ
イルス不活性化のメカニズムおよび消毒用の過
酸化水素選択的生成反応を明らかにするととも
に、ウイルス不活性化光触媒の材料設計なども

「富岳」成果創出加速プログラム   「『富岳』を活用した革新的光エネルギー変換材料の実現」

計算工学ナビ・レポート

スーパーコンピュータ「富岳」の特性を十分に活用して科学的・社会的課題解決に直結する成果
の早期創出を支援するために、文部科学省は2020年度から「『富岳』成果創出加速プログラム」を
実施しています。現在は、AI・データ科学との融合・連携、社会実装に向けた産業界との連携、次世
代を見据えたアプリケーションに繋がる取り組み、基礎科学の新たなる展開など、新規成果の創
出が期待される研究課題として「健康長寿社会の実現」、「産業競争力の強化」、「防災・減災、環境
問題」、「基礎科学の発展、新領域」の４つの領域に20課題が挑戦しています。今回紹介する2021
年度より実施されている「『富岳』を活用した革新的光エネルギー変換材料の実現」も、「産業競争
力の強化」領域の課題の1つです。この課題の研究開発課題責任者である理化学研究所計算科学
研究センター量子系分子科学研究チームの中嶋隆人チームリーダーに、課題の取り組みや進捗
などについてお話しいただきました。

量子力学に基づいた新たな光エネルギー変換
材料設計を実現し社会実装をめざす

理化学研究所計算科学研究センター
量子系分子科学研究チーム
中嶋 隆人 チームリーダー

▲図2　「富岳」を活用した革新的光エネルギー変換技術の実現
サイバー空間での材料探索だけではなく、産業界と緊密に連携することで「シミュレーション–インフォマ
ティクス–合成–計測」を四位一体としたサイバー・フィジカルシステムを構築して材料設計を実施する。▲図1　プロジェクトのサブテーマ

＜サブテーマA＞

＜サブテーマB＞

＜サブテーマC＞
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ていって、もう1度やり直すということを何度も
繰り返すサイバー・フィジカルループを構築す
ることにより、思いもよらなかった元素の組み
合わせや新規構造をもつ革新的な光エネルギー
変換材料を実証しようとしているのです。さらに、
よい成果が得られた材料については、プロジェ
クトが終了してからになると思いますが、社会
実装を進めていきたいと考えています。

どのテーマも順調に進展し
成果を達成

研究期間は残り1年ほどとなりましたが、2024
年度はどのような成果が得られたかについてご
説明ください。

　サブテーマAの「革新的な水素製造光触媒の
実現」については、今年度は特に可視光応答型
光触媒に着目して、その材料設計に向けてサイ
バー・フィジカルシステムの構築が完了しました。
あわせて、第一原理シミュレーションを活用す
るプロセス・インフォマティクス技術も構築す
ることができました。重要なのは、開発したプ
ロセス・インフォマティクス技術が「富岳」に
よる第一原理シミュレーションとプロセスシミュ
レーションを結びつけた技術であるということで、
これは画期的な成果といえます。また、可視光
応答型光触媒に適した材料をデータ同化AIによ
り推定し、提案した材料を実験的に実証するこ
ともできており、社会実装に向けた有望な技術
になることが期待できるという意味で、今年度
の大きな進展といえます。
　サブテーマBの「感染症対策に向けた光触媒
開発」については、感染症ウイルス不活性化に
最適な光触媒としての酸化チタンの高効率化に
向けて、 ウイルス吸着特性の向上と正孔を有効
に生成するための電荷分離効率の向上という観
点から、最適光触媒露出面を探索してきました。
つまり、いろいろな面の方位性があるため、ど
こが最も不活性に最適なのかをシミュレーショ
ンで特定しようとしたわけです。その露出表面
が特定できたことにより、ウイルス不活性の高
効率化が期待できるとともに、ウイルス分解過
程の機構解明に向けての方向性が得られました。
現在、この成果を実験グループにフィードバッ

は用いることができない独自の量子化学理論に
基づいた計算も行うことができます。また、高
並列な計算機環境を有効に利用することが可能
であり、大規模で複雑な分子系の化学反応や物
性値を、高速・高精度にシミュレーションでき
ることも大きな特長です。既存の量子化学計算
ソフトウェアでは、「富岳」を使っても、1千原
子程度の丸ごと密度汎関数理論（DFT：Density 
Functional Theory）計算が限界です。その理由
の1つは、これらのソフトウェアでは計算に必要
な全メモリをプロセスごとに分割(分散メモリ化) 
できておらず、1プロセスに使えるメモリ量に計
算規模が制限されるためです。もう１つの理由は、
各プロセスが持つ異なったデータ構造により不
規則な通信が問題になるためです。
　NTChemでは、メモリの問題を解決するため、
MPI/OpenMP並列により各プロセスにメモリ分
割し、さらに高並列環境向け疎行列ライブラリ
NTPolyを使って演算することで使用するメモリ
を削減することができます。また、通信の問題を
解決するため、「富岳」で採用されているTofu高
次元メッシュ/トーラスネットワークアーキテク
チャを有効に活用できるアルゴリズム設計により、
高いパフォーマンスを実現しています。NTChem
は「富岳」向けに開発されましたが、通常の計
算機センターのスーパーコンピュータでも活用
できるようにつくられており、幅広いユーザーに
便利に使ってもらうことができます。NTChemが、
計算分子科学のフロンティアを切り拓く必要不
可欠なツールになることを願っています。

次世代分子理論を展開し、
理論分子科学の発展に貢献したい

NTChem の開発をはじめ、中嶋先生は理化学研
究所計算科学研究センターにおいて、量子化学
に基づく理論分子科学の研究を進めておられる
のですね。

　従来の分子理論を越えた次世代分子理論を展
開し、理論分子科学の発展に貢献していきたい
と考えています。そのために、私たち量子系分
子科学研究チームでは次の3つの達成目標を掲げ
ています。1つ目は、「次世代分子理論をもとに
した理論分子科学の革新」で、従来の分子理論
が抱える問題点を克服し、ブレークスルーを達
成することで大規模かつ複雑な分子を高精度に
取り扱える次世代分子理論を構築しようとして
います。2つ目は、「超並列環境に資する分子科
学計算ソフトウェアの開発」で、「富岳」の能力
を最大限に発揮できる理論分子科学の計算手法
とそのための計算ソフトウェアであるNTChem
を開発し、共用利用できるように整備、公開し
ています。3つ目は、「超並列環境でのマテリア
ルズ・インフォマティクスの確立」で、「富岳」
によるハイスループット・シミュレーション技術
や機械学習に基づいたマテリアルズ・インフォ
マティクス技術を確立するとともに、ユーザー
を先導していきたい考えです。

クし、高効率化を期待しているところです。また、
感染症対策となる過酸化水素発生触媒の生成物
制御機構も特定されています。
　サブテーマCの「高効率非鉛化ペロブスカイ
ト太陽電池の新材料設計」については、高効率
かつ非鉛化の材料提案に向けて、これまで大規
模ペロブスカイト太陽電池材料データベースの
構築を進めてきましたが、今年度もその構築を
継続してきました。通常のペロブスカイトは、
比較的低コストで変換効率は高いけれど毒性の
ある鉛を用いています。私たちは、鉛を使用せ
ずに高効率を実現できる太陽電池の材料設計を
実現させたいと考えています。そのために「富岳」
を有効活用していろいろな元素の組み合わせを
行い、データベースをつくろうとしているわけです。
今年度構築したデータベースのなかには、実験
グループから要望のあったスズ（Sn）とゲルマ
ニウム（Ge）からなる化合物も含まれています。
そのなかから適切な化合物を提案して、実験グ
ループで合成する計画も進んでいます。光誘起
キャリア拡散定数の第一原理計算予測からも、
高効率非鉛化ペロブスカイト太陽電池材料とし
て高いポテンシャルを有する材料が見つかって
おり、高効率化に向けて今後はハイスループッ
ト計算データベースを用いた機械学習による材
料最適化が進められるなど、大きな進展が得ら
れています。私たちは、「京」のころからハイス
ループット・コンピューティングにより、11,025
個の化合物をデータベース化し、そのなかから
太陽電池として適切な材料の探索を行うという
やり方を進めてきましたが、今回はその実績を
基に「富岳」を活用して、より網羅的なハイス
ループット・シミュレーションにより大規模なデー
タベースの構築を推進しています。そして、「京」
のころの1千倍、全部で1千万種くらいをデータ
ベース化し、プロジェクトの終了後に公開した
い考えです。
　全体としては、「富岳」がやや混み合っている
ことがネックになって、多少の遅れが出るといっ
た問題はありましたが、基本的にはどのテーマ
も順調に進んでいます。四位一体のサイバー・
フィジカルシステムによる技術開発も概ね良好
に進んでおり、水素製造光触媒、感染症対策光
触媒、高効率な太陽電池などの社会実装に向け
て、すでに進捗率は80 ％に達しており、目標を
達成できる見込みです。

量子化学計算ソフトウェア　　　　　　　　　　　　　　
NTChem

プロジェクトでは、「富岳」を活用した大規模
量子化学計算において、中嶋先生たちが開発し
てこられた量子化学計算ソフトウェア NTChem
が活用されていますね。

　NTChemは、一から自分たちで設計して開発
した汎用の量子化学計算ソフトウェアです。よ
く知られた既存の量子化学計算ソフトウェアが
もつ多くの計算機能をカバーしつつ、それらで

「富岳」を利用した革新的流体性能予測技術の研究開発

▲図3　スーパーコンピュータ「富岳」　
                        画像提供／理化学研究所
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画像を最終的な可視化画像とすることで、興味
領域拡大効果を実現します。

● システムの実装
　スマートin-situ 可視化基盤システムの可視
化 機 能 の 実 装 に は、KVS（Kyoto Visualization 
System) を用いました。KVS では、領域分割さ
れたシミュレーションデータに対して、領域ご
とに可視化された部分画像を効率よく合成する
ため画像重畳技術が実装されています。現在開
発中の基盤システムでは、シミュレーションコー
ドから出力されるデータをメモリ上で可視化コー
ドに直接受け渡し、画像重畳機能による並列可
視化処理を組み込んでいます。また、GPU を
搭載しない計算環境向けに、CPUでの高速なレ
ンダリングを実現するためのMesaが内包され
ており、x86システムでは、LLVMをもとにして
Intelによって開発されたOpenSWRが選択され、
スーパーコンピュータ「富岳」ではLLVMとJIT

（Just-in-Time）をもとにした高速ラスタライザー
であるLLVMpipeが選択されます。
　基盤システムにおいて、シミュレーションコー
ドと可視化コードを効率よく接続するためのア
ダプターモジュールを実装しています。最適視
点推定などのスマートin-situ可視化基本機能は、
このアダプターモジュールを継承して実装して
います。本基盤は、C++言語を使って実装され
ていますが、Fortran言語で実装されたシミュレー
ションコード向けのインターフェースモジュー
ルを提供することで、C++コードおよびFortran
コードの両方に対応しています。
　　　　　　　　　●●●　
　現在、このスマートin-situ可視化基盤システ
ムを「富岳」上で構築し、CUBE、OpenFOAM
および独自のテスト用Fortranソルバ向けに適用
して評価実験を行っています。今後、HPCシミュ
レーションを使ったさまざまな物理現象の解析
に本システムを適用し、その有効性を検証する
予定です。また、得られた成果は論文やソフト
ウェアとして、広く一般に公開していく予定です。

領域はエントロピー値が大きい領域です。この
分布図上の最大エントロピー値を持つ位置を最
適視点とみなすことができます。最後に、シミュ
レーション実行中に、一定の間隔でエントロピー
分布図を作成し、最適視点間を滑らかに接続す
ることでカメラ移動経路を推定します。そして、
その経路上で連続的に可視化することで重要な
物理現象を捉えた動画像を自動生成することが
できます。

● カメラ注視点推定機能
　本機能では、in-situ可視化によって生成され
る可視化画像に対して、重要な変化が起きてい
ると推測される部分領域を推定し、その領域に
フォーカスした可視化画像を自動生成すること
ができます。本機能は、視点移動経路推定機能
と組み合わせて利用することで、興味領域に着
目し続けた動画像を生成することができ、重要
現象の見逃しを防ぐ効果が期待できます。
　この機能では、まず、最適視点から可視化さ
れた画像に対して、注目すべき画像上の部分領
域を推定します。この推定のために、可視化画
像をいくつかの小領域に分割し、その小領域ご
とに情報エントロピーを計算することで重要度
を評価します。次に、推定された可視化画像上
の興味領域をもとに注視点を決定します。まず、
興味領域の中心位置を仮の注視点とみなし、シ
ミュレーション空間に逆投影します。一般に、
この逆投影では、視線方向に対して一意に投影
点を計算することはできませんが、興味領域内
の奥行き値を参照することで、空間上の注視点
を計算することができます。最後に、シミュレー
ション空間上の注視点を計算した後、その注視
点が可視化画像の中心に位置するようにカメラ
パラメータを再設定します。このとき、視点と
注視点を結ぶ線分上を、カメラを移動させなが
ら可視化し、その可視化画像に対する情報エン
トロピーを計算することで、視線上のエントロ
ピー分布を計算します。そして、エントロピー
値が最大となる視線上の位置から可視化された

● スマートin-situ可視化
　近年では、HPCシミュレーションの実行中に
可視化を行うin-situ可視化手法に関する研究開
発が活発に進められています。しかし、従来の
in-situ可視化では、シミュレーションと同時に
可視化をするため、計算終了後にシミュレーショ
ンパラメータや可視化パラメータの探索をする
ことができないという問題がありました。この
ような問題に対して、われわれの研究グループ
では、利用者が計算環境やデータの規模を意識
することなく、HPCシミュレーション終了後に
探索的なパラメータ調整や対話的な可視化およ
びデータ分析を可能にするスマートin-situ可視
化基盤に取り組んでいます。
　スマートin-situ可視化を実現するために、自
律型コンピューティングの概念をin-situ可視化
処理に導入し、シミュレーション実行中にカメ
ラが自律的に移動し、重要な物理現象を自動的
に追従して可視化することができる技術を開発
しました。ここでは、そのうち二つの重要な技
術であるカメラ移動経路推定機能とカメラ注視
点推定機能を紹介するとともに、機能の実装に
ついて説明します。

● カメラ移動経路推定機能
　本機能では、in-situ可視化において、可視化
対象となるシミュレーションデータの周囲に配
置された候補視点のなかから重要な現象を捉え
ていると期待される視点を推定します。そして、
一定の時間間隔で推定される視点同士を接続す
るような経路を推定してその経路上で中間画像
を出力することで、シミュレーション中の重要
な現象を捉えた動画像を生成する機能を開発し
ました（図1）。
　この機能では、まず、シミュレーションデー
タを内包する球体を仮想的に設定し、球面上に
複数の候補視点を配置して、その視点から可視
化される画像を情報源とみなして情報エントロ
ピーによって評価することで、重要な現象を捉
えていると期待される視点を推定します。次に、
計算された各視点でのエントロピー値を余緯度
と経度を軸にして2次元平面上に並べて分布図
を作成します。この分布図では、エントロピー
値の大きさは青から赤の色で表現され、青い領
域はエントロピー値が小さい領域であり、赤い

スマート in-situ 可視化基盤の開発状況
研究テーマ❷「スマート in-situ 可視化基盤の構築」

神戸大学大学院
システム情報学研究科
坂本 尚久 准教授 

文部科学省 「『富岳』成果創出加速プログラム」     「AIの活用によるHPCの産業応用の飛躍的な拡大と次世代計算基盤の構築」の最新成果概要紹介

＊スマートin-situ基盤ソフトウェア　https://github.com/vizlab-kobe/InSituVis 
＊KVS: Kyoto Visualization System　https://github.com/naohisas/KVS

▲図1　カメラ移動経路推定機能
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実施できます。プロジェクトで実施されている
解析では、15億格子程度の小規模解析からス
タートし、120億、960億と計算格子を拡張して
詳細な解析を行っています。計算格子のRefine
も自動で行うことができます。小規模の解析で
流れを発達させることにより計算時間も短縮す
ることが可能です。図１は、FFX を用いて解析
したサンルーフ付きの車両の解析結果の一例で
す。エンジンルーム内や車室内を含めて CAD
を修正せずに解析を行うことが可能です。サン
ルーフ部分にできた渦により空力音が発生し、
その空力音が渦を誘起する空力自励音の発生も
確認することができました。図２は、サンルー
フ無しの車両から放射される空力音の計算結
果と風洞実験の比較結果です。格子解像度が
2.0 mm 程度の粗い解析でも空力音スペクトル
を高い精度で予測できることがわかります。解
像度2.0 mmの解析は格子点数が15億と小規模

（従来のNavier-Stokes 方程式解析の場合１億格
子程度の解析規模）であり、設計開発現場でも
適用可能な規模の解析で空力音の予測ができる
ことを確認しました。
　図３に示すように、直交系解析の利点を活か
して多数の風車の配置を変えた解析（洋上風車
解析）や、ファンなどの回転体の空力音解析へ
の活用も進められています。
　機械学習や生成 AI では、多数のデータが必
要となりますが、FFX の格子生成負荷が小さい
利点を活かし、数百ケースの解析を実施するこ
とで機械学習用のデータを提供し、流体解析を
AIに活用する取り組みも進められています。

備えているため、ユーザーは解析空間の指定と
物体の位置座標を指定するだけで解析の準備が
可能となります。流体解析用の車両モデルであ
れば1時間程度、エンジンなどの細かい部品を
含む詳細 STL でも5時間程度で領域分割を含め
た解析用のデータを自動生成することが可能で
す。STL データの不整合や小さな穴、くぼみな
どのいわゆるダーティCADに対するラッピング
などの処理も不要です。実際の計算では、これ
らの部位の計算が不安定になることがあります。
LBMでは、仮想粒子を複数の速度方向に離散化

（FFX では15または27）して計算しますが、小
さなくぼみに計算格子が配置された場合、ほと
んどの粒子速度の方向が壁面内に埋まってしま
うので、少数の速度データで格子内の密度と運
動量を計算することになるため、この部分で連
続の式を満たすことが難しくなり、計算が不安
定になる場合があります。FFX ではこの問題を
避けるため、物体近傍の格子において有効に作
用する速度方向の数を調べ、有効な速度方向が
極端に少ない格子を壁面と認識させることによ
り解析を安定化させ、自動車メーカーからの要
望であるラッピングや CAD の修正を行わない
で解析を自動的に行えるようにしています。こ
の処理を行う前は、解析が安定化しませんでし
たが、現在は物体形状の複雑さはほとんど問題
にならなくなっています。
　LBMは、解析アルゴリズムが簡単でメモリ使
用量が非圧縮性有限要素法流体解析と比べて少
ないため、スーパーコンピュータ「富岳」を使
うことにより1,000億格子程度の解析が簡単に

　「富岳」成果創出加速プログラム「AIの活用
による HPC の産業応用の飛躍的な拡大と次世
代計算基盤の構築」の研究テーマ④「自動車の
空力騒音予測と空力騒音低減手法の確立」で
は、自動車空力騒音の予測に関する研究開発を
進めています。本課題は、産学連携「HPCを活
用した自動車用次世代 CAE（Computer Aided 
Engineering）コンソーシアム」の活動の一環
として行われています。
　ソフトウェアとしては、東京大学生産技術
研究所革新的シミュレーション研究センター
で加藤千幸教授（現・日本大学上席研究員）
により開発された格子ボルツマン法（Latice 
Boltzmann Method、以下 LBM） による空力音
響解析ソフトウェアFFX（FrontFlow/X）と理化
学研究所計算科学研究センターで坪倉誠チーム
リーダーにより開発が進められている複雑現象
統一的解法フレームワークCUBE を使用してい
ます。この記事ではFFX の開発状況について紹
介します。
　自動車の空力開発では、計算リソースや解
析時間の削減が重要な課題となっています。解
析に必要な時間のなかでも解析格子の生成に
かかる時間は人的リソースも必要となることか
ら最も削減したい対象となります。一方、車両
の形状を細部まで再現するため、実際の CAD

（Computer Aided Design）をそのまま解析に利
用したいという要望もあります。設計・製造用
の CAD をそのまま利用できれば、数値解析用
の専用CADデータを作成する手間とコストの削
減も可能となります。この要望に応えるため、
多 く の CFD（Computational Fluid Dynamics）
解析ソフトで直交格子のデータ構造と物体表面
を埋め込み境界法でモデル化したアプリケーショ
ンが開発されています。LBMは、このような要
望に応えるアルゴリズムであり、並列化が容易
なこと、メモリ容量を小さくできること、移流
拡散項の誤差が少ないことの利点があることか
らFFX の開発に適用されることになりました。
LBMは密度場を直接計算することから空力音の
解析も可能であると考えられていることも自動
車の空力解析に適していると考えられます。
　FFX では、STL（Stereolithography）デ ータ *

を読み込むだけで自動的に解析格子を生成す
ることが可能です。物体近傍の格子を再分割
し、物体近傍の格子解像度を大きくする機能も

豊橋技術科学大学 
工学部機械工学系
飯田 明由 教授 

FFX（FrontFlow/X）の開発状況および適用例
研究テーマ❹「自動車の空力騒音予測と空力騒音低減手法の確立」

▲図1　FFXを用いた自動車周りの空力音響解析結果（左：瞬時速度場、右：空力音響場）。
　協力：（株）本田技術研究所

文部科学省 「『富岳』成果創出加速プログラム」     「AIの活用によるHPCの産業応用の飛躍的な拡大と次世代計算基盤の構築」の最新成果概要紹介

＊STLデータ…3D CADソフト用のファイル形式のひとつ。

▲図2　車両から放射される空力音スペクトルの予測結果（左：格子解像度2.0 mm、
右：格子解像度0.5 mm） 　　　　 　　　　　　　　    協力：（株）本田技術研究所

▲図3　 FFXを用いた解析事例（左：洋上風車周りの流れ場解析、右：ファン
周りの空力音解析）



編集後記
　2021年に本格稼働したスーパーコンピュータ「富岳」は、さまざまな
なプロジェクトで利用され、世界最大級の計算資源として学術・産業の
幅広い分野の研究開発に貢献しています。「富岳」を中核とする HPCIシ
ステムを活用して成果を挙げることを期待される「『富岳』を中核とする
HPCIシステム利用研究課題」を利用して推進されているプロジェクト
や、「富岳」の特性を十分に活用して科学的・社会的課題解決に直結す
る成果の早期創出を支援する事業である「文部科学省『富岳』成果創出
加速プログラム」のプロジェクトがその例で、こうしたプロジェクトか
ら次世代を切り拓く研究成果が次々に生まれています。今号では、これ
らのなかから、優れた成果を創出しているプロジェクトを紹介します。

今号の表紙
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タンパク質の代表的な形に対する
網羅的なフラグメント分子軌道（FMO）法による量子化学計算を実施
タンパク質の代表的な「形」を網羅したフラグメント分子軌道（FMO）
法による量子化学計算結果のデータセットを世界で初めて公開しました＊。
研究グループでは SCOP2分類という PDB（Protein Data Bank）に登録さ
れている約6,000の基本的なフォールドの代表 ( 表紙図 ) に対し、網羅
的に FMO 計算を実施して、電子状態に基づく残基間相互作用のデータ
を取得しました。量子化学計算は ABINIT-MP プログラムを使用し、網
羅的な計算は大阪大学 D3センターの大型計算機「SQUID」を用いて実
施されました。革新的な創薬に向けた AI を構築するためには、自由に
利用できるデータの国際的な共有が不可欠であり、本データセットは、
創薬に役立つ革新的な AI の構築などへの応用が期待されます。

（https://resou.osaka-u.ac.jp/ja/research/2024/20241108_2　プレスリリース「タンパク質の代表的な
『形』を網羅したFMOデータセットを公開」より）

大阪大学大学院薬学研究科量子生命情報薬学分野 教授   福澤 薫
* Takaya, D. et al.  Sci Data 11, 1164 (2024). 


