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木寺詔紀 

生命科学の対象は、シミュレーションであれ、情報解析であれ、常に自由度
間の 相関の大きさに起因する大規模複雑系という困難さがあり、また系の著
しい多様 性による個別論として扱わざるを得ない。個別論とは、系における
詳細にいたる 特殊性が機能発現に与える影響を見ようというものであり、そ
こに考慮すべきモ デルの自由度が増大するひとつの理由、即ち大規模計算の
重要性がある。 









Biologicalな研究とは何か？＝下階層からの階層接続 

下層の情報で上層の現象を説明する 

階層接続 

階層的複雑系 



気候変動に適応可能な環境探索のためのマルチスケールシミュレーション 
http://www.jamstec.go.jp/esc/projects/fy2012/2-takahashi.pdf 

階層接続の他計算科学分野での例 

マルチスケールシミュレーション 

同一モデルの分解能の相違：非階層的複雑系 



Conformational change 

of 20 residue peptides 

upon modification 

Protein-peptide complex 

with a disordered region 

Nucleosome 

Histone tail 
Epigenetic transcriptional  

regulation 

階層接続  

→ 高次巨大複雑系への指向 

例 



http://www.sciencebasedmedicine.org/ 

System 

階層接続：生命情報解析 
Systems : Omics 

http://www.google.co.jp/url?sa=i&rct=j&q=&esrc=s&frm=1&source=images&cd=&cad=rja&docid=96AU5GH87cRufM&tbnid=0vrOO48Tj90dDM:&ved=0CAUQjRw&url=http://www.sciencebasedmedicine.org/woo-omics/&ei=cu5UUqCNK8unkQWmnIAw&bvm=bv.53537100,d.dGI&psig=AFQjCNFzDYhwA4BCdxfKQr_jj5cH6BmqxQ&ust=1381384174004438


Big Data in Life Science 
大規模計算の必要性 

http://www.genome.gov/sequencingcosts/ 

Moore’s Law HiSeq2500 

Gordon Moore 

http://www.google.co.jp/url?sa=i&rct=j&q=&esrc=s&frm=1&source=images&cd=&cad=rja&docid=lWM2OJI0p1eXOM&tbnid=QSWWhHvmhwcqQM:&ved=0CAUQjRw&url=http://windofweef.web.fc2.com/library/preinform/5/50/dr04.html&ei=IzdNUonnJYiWkgWThoGIDw&bvm=bv.53537100,d.dGI&psig=AFQjCNGnfD8X2vkdkfO3aimSWQa62xVo_w&ust=1380878493195109


The Nobel Prize in  

Physiology or Medicine 1962 

James Watson 

Francis Crick 

“for their discoveries concerning the 

molecular structure of nucleic acids 

and its significance for information 

transfer in living material” 

枚挙の論理 

http://osulibrary.orst.edu/specialcollections/coll/pauling/dna/pictures/portrait-crick-large.html
http://osulibrary.orst.edu/specialcollections/coll/pauling/dna/pictures/portrait-watson-large.html


Linus Pauling Robert Corey 

"for his research into the 

nature of the chemical 

bond and its application 

to the elucidation of the 

structure of complex 

substances" 

The Nobel Prize  

in Chemistry 1954 



Principle of Life is 

  

 

appeared in biomolecules 

In 1950’s 



John Kendrew 

The Nobel Prize in 

Chemistry 1962 

"for their studies of 

the structures of 

globular proteins" 

Max Perutz 



Symmetric 

Periodic 

Non-symmetric 

Non-periodic 

Uniform 

Homogeneous 

Diverse 

Heterogeneous 



Conscious of the intrinsic value 

of biological diversity…. 

Conscious also of the 

importance of biological 

diversity for evolution and for 

maintaining life sustaining 

systems of the biosphere, 

Biological Diversity 

Full Diversity has to repeatedly become the target 
Gene A, B,…  Homolog, Variant A, B,…, Normal/Disease 

Protein A, B,… Homolog, Variant A, B,…,  

   Environment, Time, Localization… 

Cell A, B,…  Environment, , Time, Localization,  

   Normal/Disease 

Human A, B,… Patient A, B,…  



K-computer 

HPCI 

10 PFlops 

~3 PFlops 

HPC in Japan 





久田俊明（東大） 

杉山和靖 (理研） 

高木周（東大） 



McGuffee SR, Elcock AH (2010)  

PLoS Comput Biol 6(3): e1000694 

From Molecule to Cell 

細胞内混雑 

1億原子系の分子動力学計算 

細胞内分子ダイナミクスのシミュレーション 杉田有治（理研） 

Chromatinのマルチスケール 

シミュレーション 



創薬応用シミュレーション 藤谷秀章（東大） 

+ 
DG 

Binding Free Energy 

24年度自由エネルギー計算をした化合物数：300 
 

計算時間： ～19,000 時間/ノード(8コア) /化合物×300 

  = 5,700,000時間/ノード = ~660年/ノード 
   

  36,500化合物/365日/10PFLOPS 



心臓 

シミュレータ 

血管、血栓 

シミュレータ 

筋骨格系 

シミュレータ 

脳神経系 

シミュレータ 

パーキンソン病 

心筋梗塞 

階層接続 

Simulatorの統合 

予測医療に向けた階層統合シミュレーション  高木 周（東大） 

KneeJerk_080505.mpg


大規模生命データ解析 宮野 悟（東大） 

がん：薬剤感受性、転移、経時変化 

脂肪細胞：褐色細胞 




