
科学技術上の意義

46



分子レベルシミュレーションから生体シミュレーションへ
新薬設計／薬剤効果の解析、診療補助などが実用レベルへ

遺伝子遺伝子

臓器臓器

組織組織
細胞細胞

蛋白質蛋白質 生体MD(注)生体生体MDMD(注)

組織構造応答組織構造応答組織構造応答

多物理連成多物理連成多物理連成

化学プロセス化学プロセス化学プロセス

循環器系
モデル

循環器系循環器系
モデルモデル

ｵｰﾀﾞﾒｲﾄﾞ創薬ｵｰﾀﾞﾒｲﾄﾞ創薬ｵｰﾀﾞﾒｲﾄﾞ創薬

超音波治療超音波治療超音波治療

マイクロマシンマイクロマシンマイクロマシン

カテーテルカテーテルカテーテル

ゲノムゲノムゲノム

遺伝子治療遺伝子治療遺伝子治療

骨格モデル骨格モデル骨格モデル

循環器循環器
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薬剤候補物質 標的蛋白質 反応性指標

将来のシミュレーション
(遺伝子から全身の血流までを半日間で評価)

テーラーメイド医療
が可能となる

(安全・安心な社会の実現)

テーラーメイド医療
が可能となる

(安全・安心な社会の実現)

現在可能なシミュレーション
(分子レベル)

特定処理計算加速機(MD-GRAPE3)
10ペタFLOPSで１時間以上

大規模処理計算機10ペタFLOPSで数分以上

大規模処理計算機10ペタFLOPSで40時間以上
大規模処理計算機10ペタFLOPSで20時間以上

逐次処理計算機10ペタ
FLOPSで1時間以下

注:分子動力学。原子間ポテンシャルの下に、古典力学におけるニュートン方程式を

解いて、系の静的、動的安定構造や、ダイナミクスを解析する手法。

京速計算機システムが目指すグランドチャレンジⅡ
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