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スーパーコンピュータ「京」と 
HPCIへのご勧誘 

理化学研究所 
 

HPCI計算生命科学推進プログラム 
 

副プログラムディレクタ  江口至洋 
yeguchi@riken.jp 

2013年10月28日（月）12:30～13:20 
生物物理学会ランチョンセミナー「生命科学と計算科学がみる未来」 
場所：国立京都国際会館 Room B-1 



はじめに 
-「京」とHPCIについて- 
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スーパーコンピュータ「京」 
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約９万個のCPUが、５０ｍ×６０ｍの部屋に鎮座しています 



順
位 システム名称 設置場所／ベンダー 国名 

速さ 

（PFLOPS） 

1 天河２号 国防科学技術大学/Intel 中国 33.9 

2 Titan オークリッジ国立研究所／Cray 米国 17.6 

3 Sequoia ローレンス・リバモア国立研究所／
IBM 米国 17.2 

4 京 理研AICS／富士通 日本 10.5 

5 Mira アルゴンヌ国立研究所／IBM 米国 8.6 

4 

世界のスパコン計算性能ランキング 

Flops（フロップス） 一秒間に処理できる浮動小数点計算の数 
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HPCIの枠組み 

文部科学省の資料から 
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HPCI事業の概要 

文部科学省の資料から 
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来年度HPCI利用の公募 

 募集開始：2013年（平成25年）9月2日 

 申請受付締切: 平成25年11月11日（月）17時  

 押印済申請書の郵送期限: 平成25年11月18日（月）必着  

 課題選定結果通知: 平成26年2月初旬  

 利用開始：平成26年4月1日 

 募集対象： 

 「京」一般利用（一般課題、産業利用課題、若手人材育成課題） 

 「京」を除くHPCI計算資源一般利用（一般課題、産業利用課題） 

   HPCI共用ストレージ 

   HPCIシステム構成機関の独自ルールで共通運用される計算機 

 
なお、産業利用におけるトライアル・ユースについては、随時申請を受け付けます。 
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「京」で利用可能なOSS一覧 

HPCIコンソーシアム臨時総会資料（３月４日）から 



生命科学における 
HPCIへのご勧誘 
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The advent of K computer has been shifting the balance 
toward Computational Life Science! 

Experimental 
Life Science 

Computational 
Life Science 

Equal collaboration 
is the best. 

As a result, we will reveal the design principles of life system, and will obtain 
greater prediction and control ability of the system.   

計算生命科学の進展と「京」 



戦略プログラム１ 
 
 
 
 
 
 
 

R&D チーム 

高度化推進G 
企画調整G 

市民（含：高校生、大学生） 産業界 医療従事者 

生命科学の 
研究者コミュニティ 

HPCI 

戦略プログラム#5 

私達の使命 

戦略プログラム#4  
戦略プログラム#3  
戦略プログラム#2  
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ISLiM： 理研情報基

盤センターと連携して成
果の普及を図る！  



申請主体（事務局）： NPO法人バイオグリッドセンター関西 
  研究代表 京都大学薬学研究科 奥野恭史  
製薬企業（１１社）： 
  アスビオファーマ, エーザイ, 小野薬品工業, キッセイ薬品工業, 参天製薬, 塩野義製薬, 
  大日本住友製薬, 田辺三菱製薬, 日本新薬, 科研製薬, 杏林製薬 
IT企業（２社）： (株)京都コンステラ・テクノロジーズ, 三井情報(株) 
大学等： 京都大学大学院薬学研究科, (独)産業技術総合研究所, 理研HPCI計算生命科学推進プログラム 

• コンピュータ創薬の根本課題に挑戦 
• 製薬会社による現場利用に耐えうる計算フロー（計算精度と計算時間）の構築 
• 我が国のコンピュータ創薬の中心拠点形成 

「京」産業利用枠：新薬開発を加速する「京」インシリコ創薬基盤の構築 



SCLS計算機システム
へのご勧誘 
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SCLS計算機 
システム 

京コンピュー
タ 

CPU 名前 SPARC64 
IXfx 

SPARC64 
VIIIfx 

理論性能 211 GFLOPS 
(1.65 GHz) 

128 GFLOPS 
(2GHz) 

コア数 16 8 
システム全体 ノード数 48 88,128 

理論性能 10.1 TFLOPS 11.28 
PFLOPS 

ノード当た
りのメモリ 

32GB (全体 
1.5TB) 

16GB (全体
1.5PB) 
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SCLS計算機システム 

スーパーコンピュータ「京」との互換性があります。 



 利用目的 
 無料で提供することにより、計算生命科学を広く振興する 

 HPCI、特に「京」への橋渡し役を果たす 

 利用可能資源 
 アカウント数: 研究課題の参加者1名あたり1アカウント 

 ディスク容量: 研究課題につき5TB 

 利用可能計算機使用量： 1回のジョブの実行時間の上
限は3時間。ただし、申請によりこの制限は外せる。 
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SCLS計算機システムの公募概要 
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2013年度第１期採択課題 

利用課題：27  
利用者数：108名（13大学、4国立研究所、3民間企業、１NPO法人） 

課題代表者 課題内容 
所属 氏名 課題名 

横浜国立大学 百武 徹 テーラーメイド型人工赤血球の酸素運搬効果の予測
評価に関する解析技術の確立 

早稲田大学高等研究所 滝沢 研二 
Development of Computer Modeling 
Techniques for Patient-Specific Cardiovascular 
FSI 

独立行政法人 医薬基盤研究所 水口 賢司 蛋白質複合体の相互作用予測に基づく薬剤候補分子
のスクリーニング手法の構築 

NPO法人バイオグリッドセンター
関西 志水 隆一 並列計算機を用いた創薬関連ソフトウェアの利用と

創薬現場での利用可能性の検討 

塩野義製薬株式会社 安尾 和也 量子化学を取り入れた結合親和性予測能の改善 

岡山大学大学院環境生命科学研究
科 

フィンクァンフイ
ヴィェト 

血流の数値シミュレーションにおける非圧縮性ナビ
エストークス方程式の並列解法と評価 

東京大学大学院総合文化研究科 陶山 明 一本鎖核酸の塩基スタッキングの安定性 

理化学研究所ライフサイエンス技
術基盤研究センター 林 拓也 高速並列演算による非侵襲的脳画像の機能的脳内

ネットワーク解明 

注： 利用課題、利用者数には2013年10月1日からの利用予定課題等を含む。 

SCLS計算機システムの利用現況 



 応募資格 
 民間、大学等研究機関の生命科学者、技術者 

 国内居住者に限る 

 次年度公募の予定 
 公募期間 2014年2月3日～3月3日 

 審査結果の連絡 2014年3月下旬 

 利用期間 2014年4月１日～2015年３月末日 
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来年度SCLS計算機システムの公募概要 
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理化学研究所 HPCI計算生命科学推進プログラム 
のみなさんに感謝します 
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