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当研究部は，世界に突出した能力を持つ計算機ハードウェアとソフトウェアを開発するととも
に，これをユーザーに提供し，もって理研の研究業務を牽引することを目的としている。計算科
学技術推進室では，分子動力学シミュレーションや量子化学計算用の超高速の専用計算機の開発，
スーパーコンピューター VPP-700Eを使った超並列アルゴリズムの開発，およびそれを使った，
生体高分子，臨界現象，流体などのシミュレーションによる研究を進めている。イメージ情報技
術開発室では，研究対象の計算機上の情報空間への入り口としての量子検出器や信号処理システ
ムの開発を推進しており，特に，対象の空間情報，時間情報，プローブ量子の波長情報，粒子種
の拡張といった情報の多次元化を主軸として，超電導放射線検出器，中性子検出器，中性子光学
素子などの開発・応用研究を行っている。情報環境室では，スーパーコンピューターおよび計算
機ネットワークの管理・運用および運用ソフトウェアの開発を進めるとともに，研究情報の共有
や事務処理の合理化なども進めている。
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当室では，いくつかの計算機科学の重要な分野において，
計算パワーを飛躍的に増大させることを目的としている。
そのために超高速（～100Tflops）専用計算機と，それを並
列型スーパーコンピュータに超高速ネットワーク（～Gbps）
で結合したシステムを構築する。当面，分子動力学シミュ
レーション，行列演算，ダイナミックプログラミング用超高
速専用計算機の開発を進める。また，ビックバン以降の宇
宙の歴史を明らかにし，第二の地球を見つけるための，口
径 10m の宇宙望遠鏡の実現を目指し，宇宙ステーション
による主鏡の組立手法の研究および，10m宇宙望遠鏡の天
文学に与えるインパクトの評価の研究を進める。高速グラ
フィクスワークステーションを使ったシミュレーション結
果を，リアルタイムで可視化・体感化する技術を開発する。

1. 専用計算機群の開発研究
超高速（～100Tflops）の専用計算機とスーパーコンピュー
タを高速（～Gbps）のネットワークで結合した，ヘテロジ
ニアス計算機システムを構築する。超高速専用計算機は，分
子動力学シミュレーション，行列演算，量子化学計算につ
いて，開発を進めた。
（1）分子動力学シミュレーション専用計算機の開発（戎
崎，沖本＊1，川井（敦）＊2，古石＊1，薄田＊2，古沢＊3，成
見 ＊4，二木 ＊4，泰岡 ＊4）
大規模な分子動力学シミュレーションは，タンパク質の
三次元構造や機能を解明したり，岩石などの超高圧状態に

おける結晶構造や物性を研究する基本的な手段になってい
る。本研究では，この分子動力学シミュレーション用の超
高速計算機を開発し，タンパク質や鉱物の超高圧物性の研
究の飛躍的な発展を図る。
分子動力学シミュレーションでは，クーロン力やファン・
デァ・ワールス力などの非結合力の計算がその計算時間の大
部分を占める。これらの中心力を計算して積算する専用パ
イプラインを持った LSIを大規模に並列接続し，全体とし
て 78Tflopsの分子動力学専用計算機Molecular Dynamics

Machine（MDM）が昨年度完成した。MDMを用いて，6

千万原子からなる NaClの溶解のシミュレーションを行い，
35Tflopsの計算速度を達成した。また，生体高分子のシミュ
レーションに広く使われている AMBERや CHARMMな
どのソフトウェアからMDMを使えるように移植した。こ
れを用いて，狂牛病の原因とされる Prionタンパク質や細
胞分化に関係する Ras p21タンパクなどのシミュレーショ
ンを行った。また気体からの核生成などのシミュレーショ
ンも行った。

2. 宇宙ステーションにおける大型天体観測装置組立て
の研究（戎崎；海老塚＊1（VCAD用高速計算デバイス

開発チーム））
天文学をはじめとする宇宙科学においては口径 10 メー
トルを超える大きな口径の望遠鏡を重力や地球の大気によ
る吸収や擾乱がない軌道上に設置して観測をすることが次
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のブレークスルーを生むための必須条件である。一方，ロ
ケットや宇宙シャトルにより，外形寸法が 4mを超える構
造物を宇宙に運ぶことは，当面不可能である。この限界を
打破して大きな望遠鏡を構築するためには軌道上で折りた
たんだものを展開するか分割した部品を組み立てなければ
ならない。そこで宇宙における組立て技術の確立に必須の
変化シミュレーションコードやツールとして，微量重力環
境で使う組立てや展開，その形状試作と鏡の超軽量を取り
扱うマルチボディシミュレーションを，「ものつくり情報
技術統合化研究プログラム」との連携の基に開発する。

3. 高度情報技術を使ったヒューマンインターフェース
の研究

（1）リアルタイム可視化（戎崎，高幣 ＊1）
シミュレーション結果についての人間の直感的な理解を
助けるためシミュレーションデータのリアルタイム可視化
および体感化できるシステムを構築する。
（2）情報技術を使ったハンズオン教育研究（戎崎，川井
（和）＊3，皆川 ＊3）
パーソナルコンピューターやインターネットを駆使した
ハンズオン教育の研究を進めている。まず，米国で始まっ
た科学教育の改革運動ハンズ・オン・ユニバースに参加し，
昨年日本ハンズ・オン・ユニバース協会を設立してその日本
における推進を図った。また，昨年に引続き毎週土曜日の
午後に行われる科学技術館ユニバースのライブショーの運
営に参加し，そのコンテンツの充実を図った。さらに，可
搬型のシステムを開発し，要請に応じてユニバースライブ
ショーを全国の科学館においても行えるように，この活動
は広報室と協力して進めている。

＊1協力研究員，＊2基礎科学特別研究員，＊3研究協力員，＊4

共同研究員

Research Subjects and Members of Computa-
tional Science Division

1. Development of Peta-FLOPS Special-Purpose Com-

puters

2. Molecular Dynamics Simulation

3. Computational Quantum Chemistry

4. Human Body Simulation

5. Computer Applications for Education
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Sch. Pharm. Sci., Kitasato Univ.)
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Tokyo Inst. Technol.)

Dr. Osamu NISHIMURA (Nagano Tech. Coll., Tohoku
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Dr. Takashi YABE (Dept. Built Envitron., Tokyo Inst.

Technol.)

Dr. Keiji IWATA (Dept. Earth Planet. Mater. Sci., Fac.

Sci., Hokkaido Univ.)

Dr. Akira ISHIWATARI (Fac. Sci., Kanazawa Univ.)

Dr. Hiroaki GOUDA (Sch. Pharm. Technol., Kitasato

Univ.)

Dr. Noriyuki YAMAOTSU (Sch. Pharm. Technol., Ki-

tasato Univ.)

Dr. David M. BIRD (Dept. Phys. Univ. Bath, UK)

Dr. Shigeru IDA (Dept. Earth Planet. Sci., Tokyo Inst.

Technol.)
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Dr. Ivan OLEINIK (Dept. Materials., Univ. Oxford,

UK)

Dr. Katsuyuki KAWAMURA (Interdiscip. Grad. Sch.

Sci. Eng., Tokyo Inst. Technol.)

Dr. Akira FURUKAWA (Natl. Inst. Radiol. Sci.)
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Dr. Hiroshi YAMAGUCHI (Natl. Inst. Radiol. Sci.)

Dr. Rendell ALISTAIR (Supercomput. Fasility Austra-

ian Natl. Univ., Australia)

Dr. Toshihiro HANDA (Univ. Tokyo)

Dr. Yuuji SUGITA (Theor. Stud. Inst. Mol. Sci. Dept.

Okazaki Natl. Res. Inst.)

Dr. Toshio KOBAYASHI (Fac. Eng., Soka Univ.)

Dr. Akira ISHII (Fac. Eng., Tottori Univ.)

Dr. Hitoshi MIURA (Image Dept., Musashino Art

Univ.)

Mrs. Minh NGUYEN THI HONG (Vietnam Natl. Univ.,

Vietnam)

Mr. Naoki MATSUMOTO (Keio High Sch.)

Mr. Masamitsu GOTO (Sugamo Jr. High Sch.)

Mr. Osamu OSHIMA (Kamogata High Sch.)

Mr. Ichiro CHIKAMI (Kagoshima Pref. Sch. Handi-

capped Children)

Mr. Yoshio KUSHIDA (Yatsugatake South Base Obs.)

Dr. Yoshiyuki KANEKO (Jpn. Sci. Technol. Corp.

(JST))

Dr. Yoshihide OGASAWARA (Sch. Edu., Waseda

Univ.)

Dr. Tatsuki TUJIMORI (Grad. Sch. Natl. Sci. Technol.,

Kanazawa Univ.)

Dr. Hiroaki OZAWA (Sch. Edu., Naruto Univ. Edu.)

Dr. Eiichi TAKAZAWA (Fac. Sci., Niigata Univ.)

Dr. Xiao FENG (Interdiscip. Grad. Sch. Sci. Eng., Tokyo

Inst. Technol.)

Dr. Toshihiro OMODAKA (Fac. Sci., Kagoshima Univ.)

Dr. Kei HIROSE (Fac. Sci., Tokyo Inst. Technol.)

Dr. Yuji ORIHASHI (Earthquake Res. Inst., Univ.

Tokyo)

Dr. Keith PRIESTLEY (Earth Sci., Cambridge Univ.,

UK)

Dr. Tomoyuki MATSUO (Fac. Health Sport Sci., Osaka

Univ.)

Dr. Yoshiyuki MOCHIZUKI (Image Processing Group,

Multimedia Dev. Cen., Matsushita Electric Ind. Co.,

Ltd.)

Dr. Jill GREADY (John Curtin Sch. Med. Res., Aus-

tralian Univ., Australia)

Dr. Larsen SHAWN (Lawrence Livermore Natl. Lab.,

USA)

Dr. Tomoyoshi ITO (Dept. Electro. Mech. Eng., Chiba

Univ.)

Dr. Masaru TOMITA (Inst. Adv. Biosci., Keio Univ.)

Dr. Tadashi KIFUNE (Fac. Eng., Shinshu Univ.)

Dr. Tadashi OGITSU (Inst. Solid State Phys., Univ.

Tokyo)

Dr. Shinji TSUNEYUKI (Inst. Solid State Phys., Univ.

Tokyo)

Dr. Unpei NAGASHIMA (Natl. Inst. Mat. Chem. Res.)

Dr. Sigeo MARUYAMA (Sch. Eng., Univ. Tokyo)

Dr. Yukio KOBAYASHI (Fac. Eng., Soka Univ.)

Dr. Noya INOUE (Fac. Sci., Saitama Univ.)

Dr. Isao KAWADA (Univ. Sherbrooke, Canada)

Dr. Masatoshi SUGIMOTO (Pressure Sensitive and

Laminating Adhesives Res. Dev. Div., Nippon NSC

Ltd.)

Dr. Astushi SUENAGA (Comput. Biol. Res. Cen., Natl.

Inst. Adv. Ind. Sci. Technol.)
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molecules at the loop structures of the active site”, J.
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Soc. Jpn. 69, 3291–3296 (2000).＊
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＊
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843–857 (2001).＊
Ebisuzaki T., Makino J., Tsuru T. G., Funato Y., Zwart

S. P., Hut P., McMillan S., Matsushita S., Matsumoto

H., and Kawabe R.: “Missing link found? the “Run-

away” path to supermassive black holes”, Astrophys. J.

562, L19–L22 (2001).

Okimoto N., Yamanaka K., Ueno J., Hata M., Hoshino T.,

and Tsuda M.: “Theoretical studies of the ATP hydrol-

ysis mechanism of myosin”, Biophys. J. 81, 2786–2794

(2001).＊
Morishita T.: “Structure of liquid phosphorus: A

liquid-liquid phase transition via constant-pressure first-

principles molecular dynamics”, Comput. Phys. Com-

mun. 142, 356–360 (2001).＊
Yatsuyanagi Y., Hatori T., and Kato T.: “Chaotic recon-

nection due to fast mixing of vortex-current filaments”,

Earth Planets Space 53, 615–618 (2001).＊
Sakai H., Washio T., Saito R., Shinagawa A., Ito
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M., Shibata K., Carninci P., Konno H., Kawai J.,

Hayashizaki Y., and Tomita M.: “Correlation between

sequence conservation of the 5’ untranslated region and

codon usage bias in Mus musculus genes”, Gene 276,

101–105 (2001).＊
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Tsuda M.: “Molecular dynamics simulations of a
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imation for rotating black holes”, Phys. Rev. D 64,
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Shinkai H. and Yoneda G.: “Adjusted ADM systems and

their expected stability properties: constraint propa-

gation analysis in Schwarzschild spacetime”, Classical

Quantum Gravity 19, 1027–1049 (2002).＊
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observatories and multiple-OWL for high-energy neu-
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International Forum-1999, edited by El-Genk M. S.,
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program, and multiple OWL”, Space Technology and
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M. S., AIP, Melville, pp. 279–280 (2000).

Boer M., Thiebaut C., Pack H., Pennypaker C., Isaac M.,

Melchior A., Faye S., and Ebisuzaki T.: “Hands-on uni-
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reach in astronomy”, Astronomical Society of the Pa-

cific Conference Series, Vol. 238, Boston, USA, 2000–11,

edited by Harnden F., Primini F. A., and Payne H. E.,

ASP-Astronomical Society of the Pacific, San Francisco,

pp. 103–106 (2001).
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11, edited by Harnden F., Primini F. A., and Payne

H. E., Astronomical Society of the Pacific, San Fran-

cisco, pp. 111–114 (2001).
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McNiven G., Elmegreen B., Taiji M., Fukushige T., and

Makino J.: “Molecular dynamics machine: Highly paral-

lelized special-purpose-computer for molecular dynamics

simulations”, New Horizons of Computational Science,

Tokyo, 1997–9, edited by Ebisuzaki T. and Makino J.,

Kluwer Academic, Dordrecht, pp. 129–132 (2001).

（総　説）
Ebisuzaki T. and Takahashi Y.: “Great science observato-

ries in the space station Era: The road to Space SUB-
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S., Kajino T., Nomoto K. I., and Tanihata I., World

Scientific, Singapore, pp. 422–433 (1998).

（その他）
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putational Science, (Print All) Tokyo, 1997–9, Kluwer
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Miyasaka H., Ebisuzaki T., Katahira K., Kawasaki Y.,

Mikami H., Morita S., Ohmori H., Sakaki N., Scarsi

P., Shimizu H. M., Takizawa Y., Uehara Y., Ueno Y.,

Yamagata Y., Monfardini A., Stalio Y., Takahashi Y.,

Teshima M., Scarsi L., Catalano O., and Chikawa M.:

“Development of a small-scale prototype of Fresnel op-

tics for cosmic ray observation”, Proc. ICRC 2001, Ham-

burg, Germany, 2001–8, Copernicus Gesellschaft e.V.,

Berlin, pp. 889–892 (2001).

Iitaka T., Fabio P., Ebisuzaki T., Kawai M., and Bird

D. M.: “DFT-GGA Calculation of C2H4 and C2H on

Pd(110)”, Supercomputer Center Activity Report 2000,

edited by Takayama H., Institute for Solid State Physics,

University Tokyo, Tokyo, pp. 24–30 (2001).

戎崎俊一: “多体問題のシミュレーション”,岩波講座地球惑
星科学 7：数値地球科学, 住明正, 平朝彦, 鳥海光弘, 松井
孝典 (編), 岩波書店, 東京, pp. 187–223 (2000).
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