
連携計算

逐次処理計算機
反応座標反応座標

多数（Ｍ）局所構造
多数（Ｎ）レプリカ構造全体構造

※2：計算量は大きいものの原子間力やストレス計算が容易でかつ高精度
化しやすい代表的な第一原理計算技術

大規模処理計算機

[平面波基底(※2)第一原理(※1)手法]
call calc_electronic_states(…)
-電子状態計算-
call calc_atomic_force(…)
-原子間力計算-
call calc_properties(…)

[平面波基底(※2)第一原理(※1)手法]
call calc_electronic_states(…)
-電子状態計算-
call calc_atomic_force(…)
-原子間力計算-
call calc_properties(…)

call make_global_structure(…)
call divide_region(…)
-M個の触媒活性局所領域選択-
parallel do I=1, M
call local_function(…)
-局所機能解析-
call barrier_calc(…)
-反応経路探索-
continue
call gather_info(…)
Call calc_global_function(…)
-全体機能解析-

call make_global_structure(…)
call divide_region(…)
-M個の触媒活性局所領域選択-
parallel do I=1, M
call local_function(…)
-局所機能解析-
call barrier_calc(…)
-反応経路探索-
continue
call gather_info(…)
Call calc_global_function(…)
-全体機能解析-

エネルギー・力等

エネルギー面情報

特定処理計算加速機
※１：量子力学などの基本法則のみを出発点として一切の経験的パラメー
タ(実験データなど)を必要としない予言性の高い理論計算手法

[第一原理(※1)反応経路探索手法]
call set_reaction_coordinate(…)
-反応座標をN分割
parallel do j=1,N
call calc_reaction_path(…)
continue
-反応経路、活性化状態決定

[第一原理(※1)反応経路探索手法]
call set_reaction_coordinate(…)
-反応座標をN分割
parallel do j=1,N
call calc_reaction_path(…)
continue
-反応経路、活性化状態決定

原子種類・座標

平衡構造情報

[第一原理(※1)オーダーN法]
do istep=1, stepmax
call orderN_dynamics_parallel (…)
continue

[第一原理(※1)オーダーN法]
do istep=1, stepmax
call orderN_dynamics_parallel (…)
continue

触媒設計シミュレーション

科学界からの期待：ナノテクノロジー（１）

３種類の計算機による連携計算によって、従来の約100倍※3の精度の解析が可能に

・高性能触媒（自動車用燃料電池、家電用燃料電池、太陽電池など）の開発により、低公害を実現しつつ
エネルギー問題を解決する。
・生体触媒（酵素、人工酵素）、生体機能の解明により、従来は合成が難しかった薬品の設計が可能となり、
難病治療に貢献する。

※3:地球シミュレータ比での概算提供：(独)物質・材料研究機構

期待される成果

地球シミュレータでは
不可能な異機種計算
機間の連携計算でブ
レークスルーを狙う。
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超高速光スイッチ設計等（光励起反応シミュレーション）

科学界からの期待：ナノテクノロジー（２）

３種類の計算機による連携計算によって、従来全く不可能だった10兆分の1秒スケールで材料
の解析が約２カ月で行うことができる。

連携計算

レチナールの光異性化反応

トランス型

シス型

光光

異性化
(回転)

レチナール
(反応中心)

do step=1,mdstepmax
call divide_region(…)
-反応中心と周辺タンパクに領域分割

call calc_force_field(…)
-周辺タンパク質領域由来の原子間力計算
parallel do I=1, nlevel
call excitation_dynamics(…)
-反応中心の光励起電子ー原子ダイナミクス
continue
call gather_forces(…)
call update_structure(…)
continue

do step=1,mdstepmax
call divide_region(…)
-反応中心と周辺タンパクに領域分割

call calc_force_field(…)
-周辺タンパク質領域由来の原子間力計算
parallel do I=1, nlevel
call excitation_dynamics(…)
-反応中心の光励起電子ー原子ダイナミクス
continue
call gather_forces(…)
call update_structure(…)
continue

逐次処理計算機 特定処理計算加速機

[実時間発展時間依存密度汎関数法(※1)]
do step2=1, tddftstepmax
call make_hamiltonian
call time_evolution
-電子ー原子の実時間発展
continue

[実時間発展時間依存密度汎関数法(※1)]
do step2=1, tddftstepmax
call make_hamiltonian
call time_evolution
-電子ー原子の実時間発展
continue

大規模処理計算機

[分子力場計算]
クーロン力計算
高速多重極展開法など

[分子力場計算]
クーロン力計算
高速多重極展開法など

原子座標、力
電子波動関数

※1電子と原子核の時間発展を同時に取り扱
える新しいタイプの第一原理計算手法

原子座標、力

視物質ロドプシン(レチナール＋周辺タンパク質)

・高性能触媒（自動車用燃料電池、家電用燃料電池、太陽電池など）の開発により、低公害を実現しつつエ
ネルギー問題を解決する。
・生体触媒（酵素、人工酵素）、生体機能の解明により、従来は合成が難しかった薬品の設計が可能となり、
難病治療に貢献する。
提供：(独)物質・材料研究機構

期待される成果

地球シミュレータでは
不可能な異機種計算
機間の連携計算でブ
レークスルーを狙う。
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電子相互作用を考慮したデバイスシミュレーション

今後現状

±５００度の低精度なシミュレーション
１ヶ月(逐次処理計算機：０．１テラFLOPS)

±数度の高精度なシミュレーション
１ヶ月(逐次処理計算機：４ペタFLOPS)

従来不可能であった高精度シミュレーションの実現により、磁性や超伝導などの
ナノレベル機能理論の予見ができ、新材料の開発が可能となる。

電子間相互作用の微弱なゆらぎの制御

（e.g., 微少磁子の
配向）

電子

クーロン斥力

原子核

Non-CPP, VMC

0.8
0.6

0.4

Non-CPP, VMC

1.0
0.8

0.6

1.0

提供：(独)物質・材料研究機構

科学界からの期待：ナノテクノロジー（３）

約1万倍の精度

・強相関電子系の新規な物性・機能を活用した全く新しい材料・デバイスの開発を加速する。
・ナノ磁性体、新規超伝導体の実現に貢献。

期待される成果
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