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（3） アプリケーションの拡大促進のための取組（１）

ナノ、ライフともに、利用マニュアルも整備し、開発したアプリケーションをポータルサイトで公開。
ナノでは、実験研究者や企業研究者との連続研究会を開催し、連携を実現。
公開後1年間で、アカデミックと産業界合わせて、59件の利用(予定含む)、39件の引き合い。
ライフでは、医薬品産業界を対象にしたセミナーを開催し、開発ソフトの紹介や利用事例を紹介。
製薬企業を中心にのべ参加数は13社、330名。

ライフアプリ・ポータルサイト
http://www.csrp.riken.jp/application_j.html

ナノアプリ・ポータルサイト
http://pal.ims.ac.jp
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（3） アプリケーションの拡大促進のための取組（２）

ナノ統合ソフト説明会、講習会
（計5回、のべ280名が参加）

実験研究者や企業研究者との連続研究会
（計21回、のべ400名が参加、うち民間企業70名）

生命体統合ソフト説明会、講習会
（計4回、のべ300名が参加）

バイオスーパーコンピューティング
シンポジウム

（計4回、のべ640名が参加）

グランドチャレンジアプリケーション
公開シンポジウム

（計8回、のべ1500名が参加）

医薬品産業界向けセミナー
（計4回、のべ330名が参加）

海外から著名な講演者
を招待して開催。

開発者による講演だけでな
く、産業界での利用事例講演
やパネルディスカッションも交
えて実施。

ポスターセッションや実習も
交えて開催し、アプリ開発者
と利用者をより身近に。

創薬研究におけるスパ
コンへの期待等、利用
事例を交えて紹介。
製薬企業を中心にのべ
13社が参加。

実験研究者や企業研究者と連携し、
半導体材料や燃料電池等の様々な
テーマでディスカッション。実験研究
と計算科学研究の共通課題を抽出
し、アプリ実証研究を実施。
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（3） アプリケーションの拡大促進のための取組（３）
第一三共（株）と共同で、全原子分子動力学
シミュレーションソフト「MARBLE」を用いて、
創薬のための新しい手法開発に着手。

多剤排出トランスポーターに
おける薬剤排出シミュレーション

超音波治療シミュレーションソフト「ZZ-HIFU」
を用いて治療器設計に向けたシミュレーション
を行い、超音波治療器の開発に向けて日立
アロカメディカル（株）と共同研究。

長寿命高安定出力の電池開発のため、日産
自動車（株）と共同で、リチウムイオン電池の
電極付近の電解質の挙動を、第一原理電子
状態計算プログラム「OpenMX」で解析。

東レ（株）において、分子動力学シミュレーション
ソフト「MODYLAS」や「ermod」「REM」を活用して、
高分子膜設計における分子シミュレーション技術
を構築。海水淡水化用逆浸透膜設計等に展開。

シリコン電極上
の電子状態

シミュレーション

リチウムイオン電池

リチウムイオン電池の
仕組み

高速・高精度自由
エネルギー計算

高性能分子動
力学計算

逆浸透膜
（海水淡水化）


