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目 的：背景と目指す方向（１）

●生命プログラムの理解・再現・予測を実現
●創薬・ヘルスサイエンスへの貢献、新規医療技術の実用化

ペタスケールの次世代スパコンを駆使して、生命現象を統合的
に理解するシミュレーションソフトウェアを開発。ライフサイエンス
分野に仮説－検証型アプローチに基づく新たな研究手法を提供。

実験に基づく実証的アプローチでは、遺伝子・
タンパク質の役割を個別に解明するにとどま
り、生命のトータルな理解が課題。

ライフサイエンスのシミュレーション
に必要な計算量の増大

生命現象のトータルな理解に迫る
新しいアプローチの必要性

複雑な生命現象をシミュレーションで再現す
るためには、現状の計算量をはるかに凌ぐコ
ンピュータが必要

ライフサイエンスの研究手法 技術的制約

目指す方向

最終目標

背景

２９

次世代生命体統合シミュレーション

次世代スパコンを用いてライフサイエンスの
新しい研究分野の開拓に挑戦
（グランドチャレンジ）



基礎方程式に基づく解析的アプローチと大量の実験データから未知の経路と法則

に迫る実験的アプローチにより、異なるスケールの研究とデータ解析を統合的かつ
有機的に進め、ペタスケールという桁違いの性能を持つスーパーコンピュータの性
能をフルに発揮し、生体で起こる種々の現象を理解し医療に結びつけるためのソフ
トウェアを開発する。

解析的アプローチ

分子スケール

細胞スケール

全身臓器スケール

基礎原理（方程式） 大規模データ

ペタスケール・シミュレーション

ライフサイエン
スの新たな手

段の提供

○生命現象の統合的
な理解（＝生命プロ

グラムの再現）

○医薬品・医療機器、
診断・治療方法の
開発 （＝創薬や新
規医療技術への実

用化）

データ解析融合

実験データから解

析へのアプローチ

目 的：背景と目指す方向（２）

３０

研究開発の概要と達成目標



具体的な達成目標

３１



分子スケール

３２

●～平成２２年度

量子化学計算・分子動力学計算・粗視化モデル計算を総合化する技術を開発する。

・具体的（定量的）な達成目標

●～平成２４年度

作成した分子シミュレーションを次世代スパコンに実装し、薬剤設計に関わる計
算科学技術手法を提供するとともに、タンパク質や細胞の機能発現過程のシミュ
レーションを構築して細胞スケールとの有機的な連携を図る。

量子化学計算 分子動力学計算
粗視化モデル計算

より小さく
より短時間
より厳密

より大きく
より長時間
より近似的

★数万原子レベルで、ミリ秒オーダーの分子シミュレーションを目指す。これによ
り、薬剤設計の基盤となる計算科学的手法の構築につなげる。



細胞スケール

★ペタフロップス級の計算力を活かして細胞を１０万のボクセルに区画し、そこに
包括的な実証データを組み込んだシミュレーションの実現を目指す。これにより、
薬剤等の作用や副作用の予測を行うシミュレーションの開発につなげる。

３３

●～平成２２年度

生物の空間的情報を入れ込むことが出来るプラットフォームの開発と平行して、プ
ラットフォームに実装するためのデータ収集とモデルの構築を進める。また、プラット
フォームと各種データ・モデルとの有機的連携を図る。

・具体的（定量的）な達成目標

●～平成２４年度

プラットフォームを次世代スパコンに実装すると共に、収集した各種実証データや
モデルを組み込む。これにより、細胞局所レベルの実証データと分子集合レベルの
データの照合を実現。

細胞情報の収集
細胞に関する情報の数値

化・データ収集・統一形式
による記述

ゴルジ体

細胞シミュレーション

プラットフォーム

代謝経路 細胞の形状変化

細胞内の反応情報

実測データ・形態モデル

生物学的情報

細胞をボクセル（空間を格子状に区切った１つの区
画）に分割し、生物学的情報を系統的に組み込む。

細
胞
シ
ミ
ュ
レ
ー
シ
ョ
ン



臓器全身スケール

●～平成２２年度

血管網、各種臓器、全身を３次元的に再現した臓器全身モデルを構築する。

・具体的（定量的）な達成目標

●～平成２４年度

病態予測や治療予測を行う臓器全身モデルを次世代スパコンに実装し、循環器
系疾患を始めとする種々の病態のシミュレーションと治療支援シミュレーションを構
築する。

★ペタフロップス級の計算量を用いて、数時間で実行可能な臓器全身シミュレー
ションの構築を目指す。これにより、病態予測や治療予測等の医療支援ツールの
開発につなげる。

臓器全身モデルの構築臓器全身モデルの構築

治療・診断の例（超音波を用いた悪性腫瘍の治療予測）

３４

疾患部位

個別患者のモデルを作成 超音波伝搬シミュレーション



データ解析融合

●～平成２２年度

遺伝子ネットワーク推定・タンパク質ネットワーク推定・ゲノム多型解析技術等の研
究、ならびにデータ同化技術の開発を行う。

・具体的（定量的）な達成目標

●～平成２４年度

開発した解析法やデータ同化技術を次世代スパコンに実装し、データ解析とシ
ミュレーションを融合した技術を開発。遺伝情報の網羅的解析に基づく創薬ター
ゲット探索の確立を目指す。

★ペタフロップス級の計算によって、創薬ターゲット探索や個人差を考慮した医
療のための基盤情報技術の構築を目指す。これにより、ヒト全遺伝子（現行、全
遺伝子の数％レベル）を対象とした創薬ターゲット遺伝子探索の実現につなげる。
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仮説の自動生成

シミュレーションモデルの構築 病気のシステム的理解による医療開発イノベーション

データエラーの発見データエラーの発見

予測とエラーの発見

関連するデータをモデルに同化

（癌などの病気に関わるモデル） （関連たんぱく質の時系列データ）

データ同化技術モデル

データ

新仮説新仮説



分子スケール

細胞スケール

全身臓器スケール

ペタスケール・シミュレーション

○薬剤設計
○薬剤反応
○薬剤伝播
○個人差を考慮し
た投薬設定

データ解析融合

期待される成果

薬剤反応

（作用・副作用）

物質の設計

薬剤伝播、治療標的予測、

遺伝子ネットワークの推定、
遺伝情報を考慮した医療

基盤情報技術

薬剤・保健食品等の開発、医療に貢献するシミュレーションの構築

例）薬剤開発
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具体的な科学技術的な課題

●計算量に見合うモデルの確立

⇒ペタフロップス級の計算を実現するための（高並列化に対応した）プログ

ラム開発が不可欠。

３７

●解析技術の向上に伴う実験データ膨大化への対応

⇒膨大な遺伝子データを高速に解析し、データ単独・シミュレーション単独

からは得られない、データ駆動型の計算手法の確立が不可欠。

●シミュレーション手法の連携・融合

⇒より複雑な生命現象を解析するため、シミュレーションの連携・融合が不

可欠。

●シミュレーションを補強する実験研究との連携

⇒細胞の代謝過程を記述する統一的な方程式がなく、実験的な観察と計測

結果に基づいてモデル開発を行うこと（実験研究との連携）が不可欠。



研究開発スケジュール（１）
テーマ  18年度 19年度 20年度 21年度 22年度 23年度 24年度 

(1)分子スケールに関する研究開発 
達成目標 酵素反応、構造変化、

分子間相互作用、構造
形成、超分子複合体の
運動等のシミュレーシ
ョンをするための課題
を明らかにし、実施体
制を確立する 

既存ソフトの改良によ
って、酵素反応、構造
変化、分子間相互作
用、構造形成、超分子
複合体の運動等のシミ
ュレーションを、より大
きくより長時間の現象
へ拡張する 

既存ソフトの改良の継
続．酵素反応、構造変
化、分子間相互作用、
構造形成、超分子複合
体の運動等のシミュレ
ーションにおいて、より
大きくより長時間の現
象へ拡張する 

新規ソフトウェアの開
発により、高速計算を
可能とし、新規方法論
とあわせて、複合体
形成過程、超分子複
合体の動態などの巨
大・長時間現象の過
程のシミュレーション
を行う 

新規ソフトウェアの開
発の継続．各種生物学
的課題に関わるシミュ
レーションにおいて、解
析から予測・モデリン
グ・デザインなどの応
用へ展開する 

新規ソフトウェアのテ
スト・改良．量子化学・
分子動力学・粗視化モ
デルの3つの階層を
接続する方法論を確
立し、その方法論をソ
フトウェアに組み込
み、生物学の多様な
課題に適用する 

開発されたスーパー
コンピュータ上での実
行テスト・改良とその
応用によって、各種生
物学的課題におい
て、解析・予測からさ
らに制御にむけた研
究に発展させる 

(2)細胞スケールに関する研究開発 
達成目標 場（細胞分画の代謝情

報、細胞膜を介した水・
電解質移動等）考慮し
た統合シミュレーション
に向けたフォーマット
の検討 

場を考慮したシミュレ
ーションに向けたフォ
ーマットの開発、シミュ
レータの拡張 

細胞モデラに関する研
究、分化細胞（赤血球
細胞等）シミュレータの
開発 

オルガネラ追加モデ
ルの構築、複数シミュ
レーション連携、疾患
時のシミュレーション
開発 

複数シミュレーション連
携の研究、多細胞モデ
ル、オルガネラ追加モ
デル、肝細胞１ 
細胞シミュレーション等

複数システムシミュレ
ーション連携に関する
研究、改良と高速化 

統合プラットフォーム
の開発、開発された
最先端・高性能汎用ス
ーパーコンピュータ上
での実行テスト・改良 

(3)臓器全身スケールに関する研究開発 
達成目標 2mm 刻み，全身ボクセ

ルデータの構築。 
個人別，臓器・全身シミ
ュレータの構築に向
け，研究課題の抽出と
役割分担 

1mm 刻みボクセルデ
ータの構築とその高度
化，血液循環系の低次
元モデルの構築，ボク
セルデータ用，固体-
流体連成および超音
波伝播シミュレーション
手法の開発． 

高解像度ボクセルデー
タの構築とその自動化
および高度化．血液循
環系の高次モデルの
構築，ボクセルデータ
用，固体-流体連成お
よび超音波伝播シミュ
レーション，肺循環系
のマルチスケールボク
セル計算 

高解像度ボクセルデ
ータの構築とその自
動化および高度化．
血液循環系の高次モ
デルの構築，ボクセ
ルデータ用，固体-流
体連成および超音波
伝播シミュレーショ
ン，肺循環系のマル
チスケールボクセル
計算 

リアルタイム診断・治療
支援用，超音波伝播シ
ミュレータ，全身筋骨格
系シミュレータ，メゾス
ケール血流循環、全呼
吸器系シミュレータ等
開発着手，心筋細胞か
らの心臓完全シミュレ
ータの構築 

リアルタイム診断・治
療支援用，超音波伝
播シミュレーション，
全身筋骨格系シミュレ
ータ，肺循環・血流循
環の統合と呼吸器系
疾患のシミュレーショ
ン，心臓完全シミュレ
ーション，  

個人別ボクセルデー
タに基づいた最先端・
高性能汎用スーパー
コンピュータ上での人
体シミュレーション実
行テスト・改良 （病態
のシミュレーションと
医療支援シミュレータ
としての利用） 

(4)データ解析融合に関する研究開発 
達成目標 既存ソフトの改良によ

り、疾患や薬物反応性
などの個人表現型と配
列情報を関連。 
データ同化によるパラ
メータ推定技術の開発
着手。 

「個」を対象として、ゲノム多型と表現型解析のアルゴリズムの設計・検
討、中規模人工データ、実データによる妥当性の検証。 
「一般」を対象として、ネットワーク推定とデータ同化技術の検討・開発及
び、中規模データによる、妥当性の検証。 

「個」を対象として、ペタ
フロップス級に向けた、
ゲノム多型と表現型解
析のアルゴリズムの最
適化、実データによる
妥当性の検証。 
「一般」を対象として、
ペタフロップス級に向
けた、ネットワーク推定
とデータ同化技術の開
発・強化.。 
実データによる妥当性
の検証。 

「個」を対象として、ペ
タフロップス級コンピ
ュータを用いた、大規
模ゲノム多型と表現
型解析アルゴリズム
の実行、問題点の発
見と解決。 
「一般」を対象として、
ペタフロップス級コン
ピュータを用いた、ネ
ットワーク推定・応用
と、生命システムデー
タ同化技術の確立。 

「個」と「一般」を融合
し、創薬ターゲット探
索および個人差を考
慮した医療のための
基盤情報技術の創
出。 
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研究開発スケジュール（２）

分子／細胞／臓器／データ解析 個別の
シミュレーションの計算量・解析力を向上さ
せるとともに、各階層内でシミュレーションの
連携を実施。

分子スケール 細胞スケール
臓器全身
スケール

データ解析融合
インフォマティクス

分子スケール 細胞スケール
臓器全身
スケール

データ解析融合
インフォマティクス

平成２１～２２年度：シミュレーションの強化

各シミュレーションをペタＦＬＯＰＳ級に近づ
けるとともに、スケール内のシミュレーション
を充実、スケール間の連携を視野に。

実験データから解
析へのアプローチ

解析的アプローチ

分子スケール

細胞スケール

全身臓器スケール

基礎原理（方程式） 大規模データ

ライフサイエン
スの新たな手
段の提供（予
測をベースとし
たサイエンス）

データ解析融合
インフォマティクス

○生命現象の統合的
な理解（＝生命プロ
グラムの理解・予測
・再現）

○医薬品・医療機器、
診断・治療方法の
開発 （＝創薬や新
規医療技術への実
用化）

次世代スパコンにシミュレー
ションソフトウェアを実装し、ペ
タＦＬＯＰＳ級のシミュレーショ
ンを行う。
各シミュレーションを統合的
かつ有機的に結びつけ、次世
代生命体統合シミュレーショ
ンの実現につなげる。

平成２３～２４年度：次世代生命体統合シミュレーションの実現

平成１８～２０年度：シミュレーションの構築
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ペタスケール・シミュレーション

○：個別のシミュレーション



平成１８年度の進捗状況

「次世代生命体統合シミュレーションソフトウェアの研究開発」についての、
当初計画に対する研究開発の進捗状況（平成18年度の進捗状況等）

後年度のシミュレーションソフトウェア開発の準備期間と位置づけ、各スケールのソフトウェアの
研究開発に向けた課題抽出を実施。また、今後の研究開発に必須な大型計算機の整備も実施。

４０

（１）分子スケールに関する研究開発
平成１８年度は各種分子動力学・量子化学計算シミュレーションソフトウェアの並列性
能・計算時間・計算モデルの現状の限界等を調べ、平成１９年度以降の改良や開発計画
を立案。

（２）細胞スケールに関する研究開発
平成１８年度はシミュレーションに必要な機能を洗い出し、実験精度と今後の発展性を
考慮した、ソフトウェアの設計について検討。

（３）臓器全身スケールに関する研究開発
平成１８年度は、利用できる数種のソフトウェアをベースに、現状の性能を分析し、並列
性能や高速化の改良計画を立案。

（４）データ解析融合に関する研究開発
平成１８年度は、現在利用可能なこの分野のソフトウェアの性能の性能分析を

行い、来年度からのソフトウェア開発の設計に向けて検討。




