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※ 本見積もりは、9月末日での見積もりである。未だ精査の余地があり、最終版では、より精度の高い数
値を記載する予定である。 

（3）生命科学分野、物質科学分野、ものづくり分野の分野横断連携 

タンパク質や DNA などに代表される生体分子は、生命科学的側面から見ると「生命」を

構成する基本単位に位置づけられるが、物質科学的側面から見ると対称性の少ない非常に

複雑な「物質」であり、「生命」と「物質」の二面性を持つ存在である。したがって、タン

パク質や DNAなどの生体分子の研究、特にその立体構造に基づく解析は、生命科学と物質

科学という大きな 2 分野の境界に位置する課題であり、それぞれの分野で培ってきた方法

を横断的に集約し駆使することで、大きなブレークスルーが期待できる。 

課題 要求性能
(PFLOPS)

要求メモ
リバンド
幅 (PB/s)

要求ファ
イルI/O
性能
(TB/s)

メモリ量/
ケース
(PB)

ストレー
ジ量/
ケース
(PB)

計算時間
/ケース
(hour)

ケース数 総演算量
(EFLOP)

概要・計算手法 問題規模 備考

惑星系形成 2.8 0.3 0.00000
03

0.0001 1 1,000 100 1,000,000 N-体シミュレー
ション

粒子数: 1億体積
分時間: 1億年 (ス
テップ数: 10G) 1ス
テップ1粒子あたり
の演算量: 10K

(0.3GB/s)

地球・惑星の
形成シミュレー
ション

12 1 0.00001 0.001 1 24 100 100,000 SPH 計算 粒子数: 10億体積
分時間:数ヶ月 (ス
テップ数: 100M) 1
ステップ1粒子あた
りの演算量: 10K

(10GB/s)

惑星表層環境
の形成と進化
シミュレーショ
ン

6.9 25 0.00001 0.001 4 100 1,000 2,500,000 流体計算 + 輻射
計算 (スペクトル
法+差分法)

格子数: 
3840x1920x192, 
100 ケース x 10 惑
星, 積分時間: 10年

(ステップ数: 30M), 
1ステップ1格子あ
たりの演算量: 60K

生命科学分野、物質科学分野、
ものづくり分野の分野横断連携

 生命を物質科学の言葉で完全に記述すること
 原子・分子（あるいは分子集団）レベルの解像度で生命科学を再構築すること

 創薬や医療技術などへの応用的な観点だけでなく、「生命」と「物質」の二面性を明らかにする
こと

目標・目的、克服すべき学術的課題

 タンパク質やDNAなどの生

体分子のみならず、ウィル
スや細胞環境などの超巨
大システムの動力学解析
の実現

 タンパク質の電子状態や
原子レベルの機能構造の
解明

大規模計算で実現されること

分野連携の方策

分野連携による新しい科学の創出
基礎科学の連携と
統一的な理解

 開発開始から市販まで、
10年以上の時間。近年は、

更に開発期間が長期化す
る傾向

 新薬開発のためのコスト
が増大

従来の研究

 ナノテクノロジーとバイオ
テクノロジーの境界に位
置するものづくりシミュ
レーション

 巨大粒子系分子動力学
シミュレーション

表面と生体分子の相互作用




