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別表 1 平成 25年度に於ける実施体制－1 

委員会 担当機関等 委員 

【統括責任者】 

【拠点代表者】 

・物性科学分野 

・分子科学分野 

・材料科学分野 

東大院・理／物性研 

 

東大・物性研 

東大院・総合文化／分子研 

東北大・金研 

常行真司（51） 

 

川島直輝（49） 

高塚和夫（63） 

毛利哲夫（62） 

 

【運営協議会】 

・本事業に関する実施事項の審議、および、決議 

 

 

 

 

 

 

 

東大・物性研 

自然科学研究機構・分子研

東北大・金研 

産総研 

理研・計算科学研究機構 

新日鐵住金 

物材機構 

東レ 

東大院・理／物性研 

東大・物性研 

東大院・総合文化／分子研 

東北大・金研 

 

瀧川仁（57） 

大峯巖（68） 

新家光雄（63） 

寺倉清之（72） 

平尾公彦（70） 

松宮徹（64） 

曽根純一（63） 

恒川哲也（54） 

常行真司（51） 

川島直輝（49） 

高塚和夫（63） 

毛利哲夫（62） 
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別表 1 平成 25年度に於ける実施体制－2 

委員会 担当機関等 委員 

【運営委員会】 

・本事業に関する実施事項の審議、決議、および、

運営協議会への上申 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

◎東大院・理／物性研 

東大院・工 

東大・物性研 

神戸大院・システム情報 

東大院・工 

東大・物性研（阪大・海外

拠点本部） 

名大院・工／分子研 

自然科学研究機構・分子研 

東北大・金研 

東大・物性研 

産総研・ナノシステム 

東大院・工 

岡山大・自然科学 

京大・福井謙一記念研究セ

理化学研究所・計算科学 

東芝研究開発センター 

物材機構・理論計算科学ユ 

東大院・理／物性研 

東北大院・理 

金沢大院・理工 

名大院・情報科学 

京大院・工 

自然科学研究機構／分子研 

豊橋技科大院・知識情報 

東大院・総合文化／分子研 

横浜国大院・工 

産総研・ユビキタスエネ 

阪大院・基礎工 

 

◎常行真司（51） 

今田正俊（59） 

川島直輝（49） 

天能精一郎（49） 

押山淳（61） 

赤井久純（66） 

 

岡崎進（59） 

江原正博（48） 

毛利哲夫（62） 

杉野修（52） 

浅井美博（54） 

山下晃一（61） 

田中秀樹（57） 

榊茂好（67） 

伊藤聡（57） 

石田邦夫（48） 

大野隆央（59） 

藤堂眞治（44） 

川勝年洋（53） 

斎藤峯雄（57） 

長岡正隆（54） 

田中功（54） 

信定克幸（45） 

関野秀男（61） 

高塚和夫（63） 

大野かおる（57） 

香山正憲（55） 

吉田博（63） 

注 1．◎：議長   
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別表 1 平成 25年度に於ける実施体制－3 

委員会、研究項目 担当機関等 委員 

【企画室】 

・本事業に関する実施事項の検討、および、運営委

員会にかかる議事の検討 

 

2.2.1.当該年度における研究成果 

2.2.1.1研究開発課題 

（2）研究課題の評価 

2.2.1.2計算科学推進体制構築 

全般 

 

◎東大院・理／物性研 

東大院・工 

東大・物性研 

神戸大院・システム情報 

東大院・工 

東大・物性研（阪大・海外

拠点本部） 

名大院・工／分子研 

自然科学研究機構・分子研 

東北大・金研 

東大・物性研 

産総研・ナノシステム 

東大院・工 

岡山大・自然科学 

京大・福井謙一記念研究セ 

東大院・総合文化／分子研 

東大院・理／物性研 

横浜国大院・工 

産総研・ユビキタスエネ 

 

◎常行真司（51） 

今田正俊（59） 

川島直輝（49） 

天能精一郎（49） 

押山淳（61） 

赤井久純（66） 

 

岡崎進（59） 

江原正博（48） 

毛利哲夫（62） 

杉野修（52） 

浅井美博（54） 

山下晃一（61） 

田中秀樹（57） 

榊茂好（67） 

高塚和夫（63） 

藤堂眞治（44） 

大野かおる（57） 

香山正憲（55） 

 

注 1．◎：議長   
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別表 1 平成 25年度に於ける実施体制－4 

委員会、研究項目 担当機関等 委員 

【戦略課題小委員会】 

2.2.2本格実施における実施計画 

2.2.2.1 研究開発課題 

［第 1部会］ 

（1） 新量子相・新物質の基礎科学 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

［第 2部会］ 

（2）次世代先端デバイス科学 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

［第 3部会］ 

（3）分子機能と物質変換 

 

 

 

 

 

神戸大院・システム情報 

東大院・工 

東大・物性研 

京大・基研 

首都大院・理工 

東大院・理 

東大院・総合文化／分子研 

自然科学研究機構・分子研 

自然科学研究機構・分子研 

京大院・工 

横浜国大院・工 

 

東大院・工 

金沢大・理工 

東大院・工 

物材機構・理論計算科学ユ 

東大・物性研（阪大・海外

拠点本部） 

東大院・理／物性研 

阪大院・基礎工 

自然科学研究機構・分子研 

名工大院・工 

京大院・工 

 

名大院・工／分子研 

京大・化研 

名大院・理 

名大院・工 （産総研・健

康工学研究部門） 

早大・理工 

自然科学研究機構・分子研 

九大・先導物質化学 

神大院・システム情報 

阪大院・工 

東大・物性研 

東北大・金研 

阪大院・基礎工 

 

 

 

◎天能精一郎（49） 

◎今田正俊（59） 

川島直輝（49） 

遠山貴巳（49） 

岡部豊（64） 

宮下精二（60） 

高塚和夫（63） 

柳井毅（40） 

斉藤真司（48） 

佐藤啓文（45） 

大野かおる（57） 

 

◎押山淳（61） 

斎藤峯雄（57） 

渡邉聡（52） 

宮崎剛（47） 

赤井久純（66） 

 

常行真司（51） 

中野雅由（50） 

信定克幸（45） 

尾形修司（50） 

田中功（54） 

 

◎岡崎進（59） 

松林伸幸（45） 

岡本祐幸（56） 

篠田渉（42） 

 

中井浩巳（49） 

江原正博（48） 

吉澤一成（55） 

北浦和夫（66） 

森川良忠（46） 

野口博司（40） 

毛利哲夫（62） 

尾方成信（43） 

 

注 1．◎：小委員会／部会 代表者  注 2. （ ）内は H25年度中の異動前の所属 
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別表 1 平成 25年度に於ける実施体制－5 

委員会、研究項目 担当機関等 委員 

[第 4部会］ 

（4）エネルギー変換 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

[第 5部会］ 

（4）マルチスケール材料科学 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

【スパコン連携小委員会】 

2.2.1.2計算科学技術推進体制構築 

（1）計算機資源の効率的マネジメント 

 

 

 

【人材育成・教育小委員会】 

2.2.1.2計算科学技術推進体制構築 

（2）人材育成 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

東大・物性研 

東大院・工 

産総研・ナノシステム 

物材機構・理論計算科学ユ 

阪大院・基礎工 

岡山大院・自然 

名大院・情報 

東北大院・理 

北大・触媒化学研究セ（京

大・福井謙一記念研究セ） 

兵庫県立大院・ｼｭﾐﾚｰｼｮﾝ学 

東北大・金研→後期退任 

産総研・ユビキタスエネ 

 

産総研・ユビキタスエネ 

横浜国大・工 

東北大・金研 

阪大院・基礎工 

新日鐵住金 

北大院・工 

東北大・金研 

東大・物性研 

東大・総合文化／分子研 

 

東大・物性研究所 

自然科学研究機構・分子研 

東北大・金研→後期退任 

東北大・金研→後期就任 

東大・情報基盤センター 

 

東大・物性研 

（阪大・海外拠点本部） 

東大院・工 

名大院・情報科学 

豊橋技科大院・知識情報工 

東北大・金研 

理化学研究所・計算科学 

東芝研究開発センター 

東北大院・理 

金沢大・理工 

自然科学研究機構・分子研 

京大院・工 

神戸大院・システム情報 

阪大院・基礎工 

◎杉野修（52） 

◎山下晃一（61） 

浅井美博（54） 

大野隆央（59） 

吉田博（63） 

田中秀樹（57） 

長岡正隆（54） 

森田明弘（48） 

長谷川淳也（43） 

 

兵頭志明（58） 

水関博志（45） 

香山正憲（55） 

 

香山正憲（55） 

 大野かおる（57） 

 毛利哲夫（62） 

 尾方成信（44） 

 澤田英明（49） 

 大野宗一（37） 

 西松毅（41） 

 常行真司（51） 

 高塚和夫（63） 

 

◎川島直輝（49） 

斉藤真司（49） 

水関博志（45） 

毛利哲夫（62） 

中島研吾（51） 

 

◎赤井久純（66） 

 

今田正俊（59） 

長岡正隆（54） 

関野秀男（61） 

毛利哲夫（62） 

伊藤聡（57） 

石田邦夫（48） 

川勝年洋（53） 

斎藤峯雄（57） 

信定克幸（45） 

田中功（54） 

天能精一郎（49） 

吉田博（63） 
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別表 1 平成 25年度に於ける実施体制－6 

委員会、研究項目 担当機関等 委員 

【産官学連携小委員会】 

2.2.1.2 計算科学技術推進体制構築 

（3）人的ネットワークの形成 

3）産官学連携の促進 

 

 

 

 

 

【広報小委員会】 

2.2.1.2計算科学技術推進体制構築 

（4）研究成果の普及 

 

産総研・ナノシステム 

物材機構・理論計算科学ユ 

富士通研・次世代ものづく

り技術研究セ 

新日鐵住金 

東大・物性研 

兵庫県立大院・ｼｭﾐﾚｰｼｮﾝ学 

旭化成 

 

東大院・理/物性研 

東大・物性研 

自然科学研究機構・分子研 

→後期退任 

岡山大院・自然科学 

→後期就任 

北大院・工 

阪大・産業科学研究所 

自然科学研究機構・分子研 

 

 

◎浅井美博（54） 

大野隆央（59） 

金田千穂子（57） 

 

松宮徹（64） 

杉野修（52） 

兵頭志明（58） 

青柳岳司（50） 

 

◎藤堂眞治（44） 

野口博司（40） 

奥村久士（36） 

 

松本正和（46） 

 

大野宗一（36） 

小口多美夫（57） 

柳井毅（39） 

 

注 1．◎：小委員会／部会 代表者 
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別表 1 平成 25年度に於ける実施体制－7 

研 究 項 目 担当機関等 研究担当者 

2.2.1.1研究開発課題 

（1）アプリケーション並列化調査 

（2）準備状況の報告 

（第 1部会）新量子相・新物質の基礎科学 

＜重点課題＞ 

ⅰ）相関の強い量子系の新量子相探求とダイナミ

ックスの解明 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

ⅱ）電子状態・動力学・熱揺らぎの融和と物質理

論の新展開 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

東大院・工 

東大院・工 

東大院・工 

九州工業大院・基礎科学 

東大院・理 

東大・物性研 

産総研・ナノシステム 

電通大・電気通信学部 

東大院・工 

東大院・工 

東大院・工 

東大院・工 

東大院・工 

東大院・工 

京大・基研 

原研・先端基礎研セ 

原研・システム計算科学 

東大・物性研究所 

東大院・理／物性研 

東大院・理 

首都大院・理工 

京大院・情報 

兵庫県立大院・工 

東大・物性研 

東大・物性研 

 

神戸大院・システム情報 

自然科学研究機構・分子研 

神戸大院・システム情報 

自然科学研究機構・分子研 

名大・エコトピア科学研 

首都大院・理工学 

神戸大院・システム情報 

神戸大院・システム情報 

 

九大院・理 

京大・福井謙一記念研究セ 

東大院・総合文化／分子研 

東北大院・理 

自然科学研究機構・分子研 

京大院・工 

名大院・工 

自然科学研究機構・分子研 

名大院・工 

東大院・総合文化 

京大院・工 

 

 

 

○今田正俊（59） 

求幸年（42） 

有田亮太郎（40） 

中村和磨（39） 

青木秀夫（62） 

高田康民（62） 

三宅隆（42） 

黒木和彦（47） 

森田悟史（31） 

酒井志朗（33） 

大越孝洋（28） 

Zhao Huihai（28） 

山地洋平（32） 

三澤貴広（31） 

遠山貴巳（49） 

前川禎通（66） 

町田昌彦（47） 

川島直輝（49） 

藤堂眞治（44） 

宮下精二（60） 

岡部豊（64） 

原田健自（43） 

鈴木隆史（34） 

渡辺宙志（36） 

正木晶子（30） 

 

○天能精一郎（49） 

柳井毅（40） 

大塚勇起（35） 

江原正博（48） 

安田耕二（44） 

波田雅彦（56） 

大西裕也（33） 

Pavel  

V.Avramov（53） 

中野晴之（49） 

永瀬茂（49） 

高塚和夫（63） 

河野裕彦（60） 

斉藤真司（48） 

佐藤啓文（45） 

笹井理生（57） 

 Nie QingMiao（34） 

寺田智樹（41） 

米原丈博（41） 

中農浩史（29） 

注 1．○課題代表者  注 2. （ ）内は H25年度中の異動前の所属 
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別表 1 平成 25年度に於ける実施体制－8 

研 究 項 目 担当機関等 研究担当者 

（第 2部会）次世代先端デバイス科学 

＜重点課題＞ 

ⅰ）密度汎関数法によるナノ構造の電子機能予測

に関する研究 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

＜特別支援課題＞ 
ⅱ）ナノ構造の電子状態から機械的性質までのマ

ルチスケールシミュレーション 
 
 
 
 
 
ⅲ）ナノ構造体における光誘起電子ダイナミクス

と光・電子機能性量子デバイスの開発 
 
 
 
 
ⅳ）スピントロニクス／マルチフェロイックスの

応用へ指向した材料探索 
 
 
 
 
 
 
ⅴ）新材料探索 

 

 

 

 

東大院・工 

東大院・工 

阪大院・基礎工学 

ルイパスツール大 

物材機構・理論計算科学ユ 

ロンドン大 

東大院・工 

阪大院・工 

東大・物性研（阪大・海外

拠点本部） 

東大院・工 

東大院・工 

 

名工大院・工 

豊田中央研究所 

東大・物性研 

デンソー 

 

自然科学研究機構・分子研 

筑波大院・計算科学研究セ 

東京理大院・理 

自然科学研究機構・分子研 

 

金沢大・理工 

金沢大・理工 

阪大・産業科学研究所 

北陸先端大院・ｼｭﾐﾚｰｼｮﾝ科

学 

 

東大院・理／物性研 

鳥取大院・工 

京大院・工 

産総研・ナノシステム 

北陸先端大院・情報科学 

産総研・ナノシステム 

東大院・理 

産総研・ナノシステム 

 

 

○押山淳（61） 

岩田潤一（40） 

重田育照（41） 

Boero Mauro（46） 

宮崎剛（47） 

Bowler David（41） 

渡邉聡（52） 

小野倫也（39） 

赤井久純（66） 

 

小泉健一（36） 

内田和之（36） 

 

○尾形修司（50） 

大庭伸子（44） 

河野貴久（34） 

田中宏一（33） 

 

○信定克幸（45） 

矢花一浩（53） 

渡辺一之（59） 

野田真史（33） 

 

○斎藤峯雄（57） 

小田竜樹（47） 

小口多美夫（58） 

尾崎泰助（44） 

 

 

○常行真司（51） 

吉本芳英（41） 

田中功（54） 

石橋章司（50） 

前園涼（42） 

土田英二（43） 

合田義弘（38） 

三宅隆（42） 

注 1．○課題代表者  注 2. （ ）内は H25年度中の異動前の所属 
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別表 1 平成 25年度に於ける実施体制－9 

研 究 項 目 担当機関等 研究担当者 

（第 3部会）分子機能と物質変換 

＜重点課題＞ 

ⅰ）全原子シミュレーションによるウィルスの分

子科学の展開 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

＜特別支援課題＞ 

ⅱ）拡張アンサンブル法による生体分子の 

高次構造と機能の解明 

 

 

 

 

ⅲ）ポリモルフから生起する分子集団機能 

 

 

 

 

 

 

 

 

ⅳ）ナノ・生体系の反応制御と化学反応 

ダイナミクス 

 

 

 

 

 

ⅴ）機能性分子設計－光機能分子と 

非線形外場応答分子の光物性 

 

 

名大院・工／分子研 

神戸大院・システム情報 

東大・分生研 

金沢大院・自然科学 

慶大・理工 

名大院・工 

名大院・工 

名大院・工 

名大院・工 

名大院・工 

九州工大院・工 

 

名大院・理 

自然科学研究機構・分子研

原研・ｼｽﾃﾑ計算科学セ 

東北大院・理 

自然科学研究機構・分子研 

 

京大・化研 

名大院・工 （産総研・健

康工学研究部門） 

東レ・先端材料研究所 

名大院・工 

東大・物性研 

東北大院・理 

自然科学研究機構・分子研 

 

早大・理工  

九大・先導物質化学研 

北大院・理 

名大院・ﾄﾗﾝｽﾌｫｰﾏﾃｨﾌﾞ生命

分子研（名大院・理） 

早稲田大学 

 

自然科学研究機構・分子研 

阪大院・基礎工 

京大・学際融合教育研究推

進セ 

慶大・理工 

大阪府大院・理 

 

 

○岡崎進（59） 

北浦和夫（66） 

北尾彰朗（48） 

長尾秀美（50） 

泰岡顕治（46） 

 安藤嘉倫（36） 

 藤本和士（29） 

 岡田真紀（30） 

 吉井範行（42） 

 山田篤志（38） 

 入佐正幸（51） 

 

○岡本祐幸（56） 

奥村久士（37） 

志賀基之（41） 

高橋英明（44） 

榮慶丈（36） 

 

○松林伸幸（45） 

篠田渉（42） 

 

茂本勇（40） 

吉井範行（42） 

野口博司（40） 

川勝年洋（53） 

水口朋子（31） 

 

○中井浩巳（50） 

吉澤一成（55） 

武次徹也（49） 

IRLE Stephan（47） 

小林正人（33） 

西澤宏晃（30） 

 

○江原正博（48） 

中野雅由（50） 

太田浩二（63） 

 

藪下聡（59） 

小関史朗（57） 

注 1．○課題代表者  注 2. （ ）内は H25年度中の異動前の所属 
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別表 1 平成 25年度に於ける実施体制－10 

研 究 項 目 担当機関等 研究担当者 

（第 4部会）エネルギー変換 

＜重点課題＞ 

ⅰ）エネルギー変換の界面科学 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

ⅱ）水素・メタンハイドレートの生成、融解

機構と熱力学的安定性 

 

 

 

 

＜特別支援課題＞ 

ⅲ）太陽電池における光電変換の基礎過程の

研究と変換効率最適化・長寿命化にむけ

た大規模数値計算 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

ⅳ）バイオマス利用のための酵素反応解析 

東大・物性研 

兵庫県立大院・ｼｭﾐﾚｰｼｮﾝ学 

名工大院・工 

東北大・AIMR 

東大院・工 

阪大院・工 

阪大院・工 

東大・物性研 

 

産総研・ナノシステム 

東大院・工 

日産自動車 

名大院・情報 

大阪府大・理 

東大・物性研 

産総研・ナノ 

技術研究組合・FC-Cubic 

東大院・工（産総研・ナノ） 

物材機構 

東大・物性研 

 

岡山大院・自然 

岡山大院・自然 

KIST（東北大・金研） 

金沢大・理工 

岡山大院・自然 

岡山大院・自然 

 

東大院・工 

東大・物性研 

産総研・ナノシステム 

物材機構・MANA 

北大・触媒化学研究セ（京

大・福井謙一記念研究セ） 

東大院・工（東大・総合文化） 

東大・総合文化（自然科学研

究機構・分子研） 

東大院・工 

横浜市立大院・生命ナノ 

 

九大院・理 

立命館大・生命科学 

東北大院・理 

○杉野修（52） 

兵頭志明（58） 

尾形修司（50） 

赤木和人（43） 

牛山浩（44） 

森川良忠（46） 

木﨑栄年（34） 

Bonnet Nicephore 

Arthur Francois（31） 

大谷実（41） 

山下晃一（61） 

大脇創（42） 

長岡正隆（54） 

麻田俊雄（47） 

笠松秀輔（27） 

池庄司民夫（64） 

錢玉敏（31） 

安藤康伸（29） 

館山佳尚（43） 

野口良史（34） 

 

○田中秀樹（57） 

甲賀研一郎（44） 

水関博志（45） 

三浦伸一（47） 

矢ヶ崎琢磨（35） 

  松本正和（45） 

 

○山下晃一（61） 

杉野修（52） 

宮本良之（51） 

館山佳尚（43） 

長谷川淳也（43） 

 

城野亮太（33） 

河津励（39） 

 

藤井幹也（33） 

立川仁典（45） 

 

○吉田紀生（39） 

平田文男（66） 

森田明弘（48） 

注 1．○課題代表者  注 2. （ ）内は H25年度中の異動前の所属 
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別表 1 平成 25年度に於ける実施体制－11 

研 究 項 目 担当機関等 研究担当者 

ⅶ）ナノ構造体材料における高効率非平衡エ

ネルギー変換過程とナノ構造創製の理論シ

ミュレーション 

 

 

（第 5部会）マルチスケール材料科学 

 

＜重点課題＞ 

ⅰ）金属系構造材料の高性能化のためのマル

チスケール組織設計 ・評価手法の開発 

 

 

 

 

 

 

＜特別支援課題＞ 

ⅱ）合金凝固組織の高精度制御を目指した 

   デンドライト組織の大規模数値計算 

 

 

ⅲ）超高速分子動力学計算による 

    強誘電体薄膜キャパシタの高性能化 

 

 

ⅳ）ナノクラスターから結晶までの機能性 

  材料の全電子スペクトルとダイナミクス 

 

 

 

 

 

 

産総研・ナノシステム 

産総研・ナノシステム 

阪大院・基礎工 

阪大院・基礎工 

 

 

 

 

産総研・ユビキタスエネ 

産総研・ユビキタスエネ 

阪大院・基礎工 

新日鐵住金 

新日鐵住金 

産総研・ユビキタスエネ 

北陸先端大院・ｼｭﾐﾚｰｼｮﾝ科学 

阪大院・基礎工 

 

北大院・工 

京都工芸繊維大・工芸科学 

東大院・工 

 

東北大・金研 

ファインセラミックスセン

ター・ナノ構造研究所 

アイオワ州立大 

 

横浜国大院・工 

横浜国大院・工 

物財機構・元素戦略材料セ 

KIST（東北大・金研） 

東大・物性研 

横浜国立大院・工 

 

○浅井美博（54） 

中村恒夫（42） 

吉田博（63） 

佐藤和則（42） 

 

 

 

 

○香山正憲（55） 

田中慎悟（42） 

尾方成信（44） 

澤田英明（49） 

川上和人（56） 

Sharma Vikas（32） 

尾崎泰助（43） 

譯田真人（33） 

 

○大野宗一（36） 

高木知宏（40） 

澁田靖（38） 

 

○西松毅（41） 

森脇博紀（40） 

 

Acott Beckmen（38） 

 

大野かおる（56） 

小野頌太（28） 

佐原亮二（40） 

水関博志（45） 

野口良史（33） 

桑原理一（27） 
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別表 1 平成 25年度に於ける実施体制－12 

注 1．○課題代表者  注 2. （ ）内は H25年度中の異動前の所属 

研 究 項 目 

＜支援課題＞ 

ⅰ）カゴメ格子反強磁性体の 

厳密体格法による研究 

ⅱ）せん断流下の脂質膜系の構造形成 

 

ⅲ）Screened KKR法による永久磁石材料の 

第一原理電子状態計算 

ⅳ）フラストレート磁性体における 

トポロジカル励起の秩序化 

ⅴ）ナノサイズ分子の新規構造及び 

機能の探索 

ⅵ）HPCを用いた次世代電池の反応機構の解明 

 

 

 

 

 

＜アプリ高度化支援に関する研究課題＞ 

担当機関等 

 

兵庫県立大・物理 

 

東大・物性研 

 

東大・物性研 

 

東大・物性研 

 

自然科学研究機構・分子研 

 

㈱日産アーク 

㈱日産アーク 

㈱日産アーク 

㈱日産アーク 

㈱日産アーク 

 

東大院・理／物性研 

東大院・工 

神戸大院・システム情報学 

阪大・ナノ教育研究セ 

東北大・金研 

東大院・工 

名大院・工 

自然科学研究機構・分子研 

東大・物性研 

東大・物性研 

東大・総合文化（自然科学研

究機構・分子研） 

東大・物性研 

東大・物性研 

産総研・ナノシステム 

自然科学研究機構・分子研 

東大・物性研 

東大・物性研 

 

自然科学研究機構・分子研 

自然科学研究機構・分子研 

自然科学研究機構・分子研 

東大・物性研 

東大院・総合文化 

研究担当者 

 

○中野博生（43） 

 

○芝隼人（32） 

 

○土居抄太郎（32） 

 

○大久保毅（34） 

 

○石村和也（35） 

 

○今井英人（44） 

茂木昌都（44） 

久保渕啓（38） 

荒尾正純（42） 

浅田敏広（38） 

 

○藤堂眞治（44） 

岩田潤一（40） 

北浦和夫（66） 

下司雅章（41） 

寺田弥生（43） 

山地洋平（32） 

吉井範行（42） 

石村和也（35） 

五十嵐亮（32） 

大久保毅（34） 

河津励（39） 

 

Guo Zhixin（30） 

河野貴久（34） 

小西優祐（32） 

榮慶丈（36） 

坂下達哉（30） 

Truong  

Vinh Truong Duy（33） 

西澤宏晃（30） 

野田真史（33） 

水口朋子（31） 

吉澤香奈子（36） 

米原丈博（37） 
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別添 1                  「HPCI 戦略プログラム（本格実施）」 
研究開発課題の年次計画 

研究開発課題及び 
責任者名 

H26 年度 H27 年度 

第１部会 

「 新 量 子

相 ・ 新 物

質の基礎

科学」 

（今田・天能） 

 

重点課題１： 

相関の強い量子系

の新量子相探求と

ダイナミックスの解

明 

 

1. 高機能量子物質、新超伝導体の可能

性を網羅探索 

2. DMRG による時間依存角度分解光電

子分光計算コードの開発・高度化と強相

関電子系の時間依存一粒子励起スペクト

ルの特徴の解明。２次元 DMRG 法による

強相関電子系・スピン系の新規量子相の

提案。 

3. スピン軌道相互作用モデルにおけるス

ピン液体相の解明。人工格子（光格子な

ど）上の冷却原子系に関して，高精度の

予言を行う。 

4．新規トポロジカル相の提案、新量子相

のための新規プロジェクト開始 

1．多自由度クラスター動的平均場法や多

変数変分モンテカルロ法などの手法を基

礎にしたダイナミックス計算法を開発す

る。これをもとにポンププローブ分光の理

論構築を行ない、太陽電池の基礎模型に

対する電子相関効果の解明などに応用

する。強相関系の高速緩和、光誘起転移

などの非平衡現象解明と高機能素子探

索。 

2. DMRG 共鳴非弾性Ｘ線散乱スペクトル

計算コードの高度化と 10000ノード以上で

並列化効率80％以上、理論ピーク性能比

30%以上。内核 K-端や L-端に対する共

鳴非弾性Ｘ線散乱スペクトル計算によるス

ピン励起と軌道励起の解明と実験に対す

る提案。 

3. スピン軌道相互作用系や人工格子（光

格子など）上の冷却原子系におけるスピン

液体相など新量子相の提案を行う． 

4. 新量子相、新物質探索のための新規

プロジェク遂行 

重点課題２： 

電子状態・動力学・

熱揺らぎの融和と分

子理論の新展開 

1. F12理論を用いた炭素材料分子の超高精

度計算に基づく広範な物質設計を行う。更

にレアアースの代替物となる合金の計算の

他、モデル空間量子モンテカルロ(MSQMC)

法による金属結合を含む励起状態への応用

計算を行う。フラグメント分子軌道法と

MSQMC 法を用いて、光システム II の構造と

電子状態の研究を展開する。 

2. 前年に引き続き，分子の電子状態設計と

タンパク動力学の量子効果の研究をシミュレ

ーションレベルに引き上げるよう，並列度を

上げて大規模化する．特に，分子の電子状

態設計については，電子高励起状態や密集

電子状態への研究へと展開する．また，超

多体半古典ダイナミクスでは，筆者らによる

多次元トンネル理論の実装を行い，生体分

子のトンネル現象の研究へと展開を図る． 

3. 前年度までに開発した理論を基に、固液

界面などの不均一系を対象とした計算の実

行。動的エネルギーランドスケープ理論の応

用による分子モーターの化学反応理論への

展開。                     

1. 前年度までの研究項目である、炭素

材料分子、代替合金、メタル結合の励

起状態、光システム II の研究を完了す

る。 

2. レーザーによる分子の電子状態設

計を，真空中のそれから溶媒ないしクラ

スター中のダイナミクスへと発展させる．

第 3 グループとの強い連携研究を行う．

更なる計算の巨大化に向けて，次世代

を見据えたアルゴリズムの検討を行い

つつ，リアリスティック電子状態設計の

シミュレーションを行う。 

3. より一般的な化学反応や酵素反応

をターゲットに、これまで開発してきた理

論の展開。動的エネルギーランドスケー

プ理論の応用による分子モーターの物

質輸送と制 

御理論の展開と有効性の検証。 

次ページに続く
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最終成果目標 

電子を含む多体量子系の物性を解明する計算手法を開発整備することによって、京を用いなければできない物性基礎科学の

進展を図る。特に京を用いた強相関第一原理シミュレーション法（MACE)を整備し、汎用的な電子状態計算法として確立する。 

この手法を用いて、新しい量子状態や量子相転移を１つ以上解明する。例えば、量子スピン液体、非フェルミ金属、強相関トポ

ロジカル絶縁体、トポロジカル転移などはその候補である。さらに、いくつかの強相関超伝導体の物性を解明する。 

また、最先端の実験と歩調を合わせながら、強相関電子系特有の励起ダイナミクスの探索と解明を行なう。 

強相関電子系特有の電子内部自由度による量子効果を最大限活用した次世代光学素子の設計指針を構築する。 

教科書の書き換えにつながるような基礎概念の革新をめざして、基礎的な理論模型の持つ新しい量子現象、量子概念の検証を

行なう。 

例えば、脱閉じ込め機構の検証・解明はその重要なターゲットである。 

低エネルギーソルバーの整備 （京への実装応用） 

500-1000 自由度以上のサイズの強相関フェルミ格子 

 10 万サイト以上の量子スピン格子 

 100 サイトのダイナミックス 

一部 ALPS プロジェクトに基づくソルバーの公開

    化学反応への適用。    

電子相関と相対論を高精度に扱う電子状態理論を 20 万コア以上、70％以上の並列化性能で実現する事を目標とする。ナノ炭

素材料の設計や、レアアースメタル等の稀少金属を用いない磁性材料や水素吸蓄合金の高精度予測を可能とし、工業的に価

値の高い材料の高度設計を実現可能とする。 

動的な電子状態設計は，新しい時代の｢化学」を切り拓く重要な次元の一つである．安定に存在する分子の状態を研究する理

論化学から，自然界には存在しない電子状態を創り出し制御する科学へと，「京」の上での実行を通して，パラダイムの転換を図

る． 

高次非線形分光法に関する計算手法の確立し、最も身近な溶媒でかつ複雑な運動を示す水の分子内・分子間ダイナミックスお

よび物性を解明する。また、積分方程式理論に構造揺らぎを取り入れる理論を組み合わせ大規模分子の内部自由度を時間・空

間的に分離する手法を開発し、固液界面などの不均一系、化学反応や酵素反応の分子論的解明に取り組む。さらに、蛋白質

無撞着ダイナミクス計算法の確立と応用により，広範な生化学反応を理解するための新描像を得る。溶液の性質，アミノ酸置

換，巡回置換などのシステム制御により蛋白質反応を制御する方法を提案する。ヘモグロビン，シャペロニン，分子モーターなど

蛋白質複合体への応用を展開し，分子科学の立場から生物学的な新しい原理を導く。これらの研究により得られる新しい分子

論的知見は、他の部会だけでなく、実験研究に与える影響も大きい 
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研究開発課題及び 

責任者名 
H26 年度 H27 年度 

第２部会 
「 次 世 代

先端デバ

イス科学」           
（押山） 
 

重点課題３： 

密度汎関数法によ

るナノ構造時空場

での電子機能予測

とその実現 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

＊RSDFT+輸送シミュレータによるナノワイ

ヤー・FET 特性解明 

＊ワイドギャップ系（SiC、GaN）での界面へ

の応用 

＊十数万コア以上の並列化計算を駆使し

て、ポラリトン伝播に基づく光合成プロトタ

イプ開発。高強度パルス光の振幅・位相

情報が電子状態に転写されるメカニズム

を解明。パルス光の２次元的な伝播を計

算するコードを作成する。 

＊Li イオン 2 次電池の電極界面や半導体

表面のナノ構造形成ダイナミクス解明に向

けて，ハイブリッド QM-CL コードのスパコ

ン上での大規模実行 

＊粗視化法コードによる，デバイスの実際

的な形状やサイズでの変形・応力場の取

り入れ 

＊平面波DFTコード（統合版）とポストプロ

セスパッケージの高度化 

＊磁性材料，マルチフェロイクス材料，相

関の強い電子系（遷移金属酸化物，格子

欠陥）への応用 

＊新奇材料探索 

＊ノンコリニアスピン輸送シミュレーション 

＊数十万コア並列を目指して TDDFT＋

マクスウェル多階層緊密結合シミュレーシ

ョンコードで、実在系ナノ構造体光誘起ダ

イナミクスの計算を行う。また、２次元的な

光伝播の計算を行い、２次元ナノ構造と

パルス光の非線形相互作用を解明する。 

＊実際的な形状やサイズでの，デバイス

丸ごとハイブリッドシミュレーションの大規

模実行 

＊平面波 DFT コード（統合版）とポストプ

ロセスパッケージの高度化と公開 

＊新奇材料探索 

＊化合物相図探索 

第３部会 
「 分 子 機

能 と 物 質

変換」   
（岡崎） 
 
 

重点課題４： 

全原子シミュレーシ

ョンによるウイルスの

分子科学の展開 

 

(MODYLAS) 

１．温度、ｐＨ、圧力、乾燥等の環境が、カ

プシドの構造安定性に及ぼす影響につい

て継続的に検討を行う。 

２．前年度までに同符号の正味の電荷を

持つ小児マヒウイルスカプシドと CD155 レ

セプター間に働く中距離での引力の存在

を明らかにしてきたが、この引力の分子機

構を明らかにする。また、レセプターの結

合に伴うカプシド側の変化についても可

能な限り追跡を行う。 

３．社会的な要請の高いＢ型肝炎ウイルス

の抗ウイルス剤の開発において、臨床研

究者と連携して抗ウイルス剤のウイルスカ

プシド内への送達機構を明らかにするた

めの自由エネルギー計算を開始する。 

(FMO) 

１．前年度に見出した新規活性化合物を

基に、数十個の化合物を分子設計する。

これらの結合エネルギーを高精度計算で

予測し、大きな結合エネルギーを持つ化

合物を 5～10 個見出す。 

(MODYLAS) 

１．温度、ｐＨ、圧力、乾燥等の環境が、カ

プシドの構造安定性に及ぼす影響につい

て継続的に検討を行う。 

２．レセプターの結合に伴うカプシド側の

変化について継続的に追跡を行う。 

３．ウイルスカプシドに注目した新しいタイ

プの抗ウイルス剤の可能性について検討

し、カプシドとレセプターの結合を阻害す

る分子の探索を行い、カプシドに関わる抗

ウイルス剤の可能性についての指針を得

る。 

３．Ｂ型肝炎ウイルスの抗ウイルス剤のウイ

ルスカプシド内への送達機構を解明し、

実用抗ウイルス剤の開発に寄与する。 

(FMO) 

１．前年度に設計した 3～5 個の化合物を

選択し、これらの化合物とタンパク質との

複合体構造と結合エネルギーを高精度計

算で求めて活性を予測し、これらの内で

十分な活性を有する化合物を医薬品の候

補化合物として提案する。 

次ページに続く 
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最終成果目標 

＊実空間法に基づく電子デバイス、光デバイス性能シミュレータの原型開発 

＊ナノ構造体の電子機能発現予測に関するナノ界面科学の確立 

＊計算機を用いた材料探索手法の確立と基盤ソフトウェアの公開 

＊基礎科学の知見に立脚した新奇デバイス材料の提案 

ウイルス学、薬学、構造生物学等の実験研究者との密接な連携の下に、これらの分野で強く求められているウイルスの分子論を

明らかにする。このため、主として小児マヒウイルスのウイルスカプシドとインフルエンザウイルスのウイルスタンパク質に注目し、

特に以下の４項目に絞ってＭＤ計算や量子化学計算に基づいた研究を推進し、ウイルス分子科学の端緒を開く。 

１．ウイルスカプシドの構造とその安定性について、カプシドタンパク質間相互作用と正二十面体構造形成の原理を明らかにし、

カプシドの実際の生体環境における実像を明らかにする。さらには、温度、ｐＨ、化学物質、乾燥等のウイルスが置かれた環境

が、カプシドの構造安定性に及ぼす影響について明らかにする。 

２．感染初期過程として重要なカプシドとレセプターの特異な結合に対し、ウイルスへの結合比率も含めて定量的に解明する。

特に、ミュータントについても同様の計算を行い、分子認識の特異性について定量的に実証する。さらに、レセプター、カプシド

の構造変化について、いわゆる induced fit 機構について分子レベルでの検討を行い、またレセプターの結合に伴うカプシド側

の変化についても可能な限り追跡を行う。 

３．ウイルスカプシドに注目した新しいタイプの抗ウイルス剤、つまりカプシドとレセプターの結合を阻害する分子の探索を行い、

これらの可能性について指針を得る。 

４．インフルエンザウィルスの新規阻害化合物を理論設計する。本研究の推進により FMO 法を活用した量子計算創薬手法を確

立し医薬品開発の効率化に貢献する。 

５．Ｂ型肝炎ウイルスの抗ウイルス剤のウイルスカプシド内への送達機構を解明し、実用抗ウイルス剤の開発に寄与する。 
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研究開発課題及び 

責任者名 
H26 年度 

H27 年度 

第４部会 
「エネルギ

ー 変 換 」         
（杉野・山

下） 

重点課題５： 

エネルギー変換の

科学 

 

1.最大ノードでの実効並列度を改善して

効率のさらなる改善を果たす。 

2.恣意的な反応経路に関する仮定を用い

ずに反応の自由エネルギーを求めること

ができる手法を導入する。 

3.界面の構造や溶液の組成などと燃料電

池活性の関連を明確にする計算を継続し

て行い、燃料電池の活性を上げ、耐久性

を向上させるための因子を探索する。有

機溶媒分や添加剤分子による安定性への

影響を継続して研究する。 

4.課題連絡会を充実させ、企業研究者や

実験研究者を迎えて、課題解決のための

研究戦略を議論できるような体制を作る。 

1. さらに実効効率を上げる。そのために

平面波基底による計算から実空間基底あ

るいは局在基底を用いた計算との効率や

精度のチェックを行い、計算効率の飛躍

的向上ができないか検討する。 

2. 前年まで行ってきた計算を貴金属表

面以外の表面に拡張する。貴金属表面の

物性の制約を離れた場合にどの程度電

池性能が向上できるものかを調べる。その

際、遷移金属酸化物などの電子状態のか

なり異なる材料を調べる。 

3. 各共同研究の具体的課題で理論を実

験で検証。燃料電池全体に関わるシミュ

レーション技術を統括的に検討 

重点課題６： 

水素・メタンハイドレ

ートの生成、融解機

構と熱力学的安定性 

 

1. 使用する主なアプリケーションは

MODYLAS である。その開発の主な部分

は第三部会と同じである。前年度に行なっ

たチューニングの検討を継続して実施す

る。 

2. メタン・水素ハイドレートの分解・生成過

程の大規模分子動力学シミュレーションを

行う。特に、実験的、実用的な重要性にか

かわらず、従来の理論研究で十分に取り

上げられていない溶質の効果を解析す

る。その第一として様々な濃度の NaCl 水

溶液の計算を行う。また、低圧での水素ハ

イドレートの保存の可能性を探る計算を進

める。 

1. 使用する主なアプリケーションは

MODYLAS である。その開発の主な部分

は第三部会と同じである。 

2. 大規模計算、解析を引き続き実行する

一方、研究成果としての取りまとめを行う。 

第５部会 
「マルチス

ケール材

料 科 学 」         
（香山） 

重点課題７： 

金属系構造材料の

高性能化のためのマ

ルチスケール組織設

計・評価手法の開発 

 

１．Fe/炭化物界面、Fe の転位芯等につ

いて、大規模スーパーセルで OpenMX を

用いた大規模第一原理計算を行う。Fe/

炭化物界面と水素との相互作用、転位芯

と不純物・合金成分との相互作用を詳細

に解明する。QMAS による局所応力・局所

エネルギー解析も行う。 

２．Phase Field 法について、大規模第一

原理計算結果からのマッピング法を検討

し、鉄鋼材料系での微細組織の形成と機

械的特性のシミュレーションを試みる。 

１．引き続き、OpenMX を用いて Fe/炭化

物界面や Fe中の転位・粒界・界面の大規

模スーパーセル計算を実行ずる。異相界

面では、水素分子との相互作用から水素

捕獲能を明らかにする。転位や粒界と添

加元素との相互作用を詳細に検討し、機

械的性質への効果を明らかにする。

QMAS による局所応力・局所エネルギー

解析も行うことで、現象の機構をより掘り下

げて解析する。 

２．Phase Field 法について、引き続き、異

相界面、粒界、転位の第一原理計算から

マッピングすることで、鉄鋼材料系での微

細組織の形成と機械的特性のシミュレー

ション法を提案する。 

次ページに続く 
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最終成果目標 

白金から他の貴金属さらに遷移金属酸化物までの表面に対して、面方位や欠陥や印加電位依存性を調べ、さらに吸着構造に

ついても考慮した計算をこのように系統的に行うことにより、結局水素酸化と酸素還元から構成される燃料電池反応機構というも

のがどのような条件の下加速減速されるのかに対する現時点での最終回答を得る。 

その結果はなぜ白金が優れているのか、また白金を代替するにはどのような条件を満たさなければならないかについての一応

の回答になっているはずである。 

計算科学の普及として、燃料電池の表面科学全般に関するシミュレーション技術を確立し、実験研究者を含めて利用しやすい

環境を整える。 

1. メタンハイドレートの融解や水素ハイドレートの安定性について、コストのかかり高圧で危険である幾つかの実験を理論的予

測によりおきかえることを目指す。また、新規な構造をもつハイドレートの存在の予測をおこなう。 

2. ゲスト分子以外の物質を含んだ巨大系のシミュレーションを行い、相転移過程の熱力学的な側面だけでなく動力学的な側面

を含めて明らかにし、メタンハイドレートの制御可能性に関する科学的知見を確立する。それを基礎として、実験では不明な氷

点近傍における融解速度の極端な低下（自己保存性）の解明並びに現在提案されている減圧法、加熱法、インヒビター圧入

法、異種ガス圧入法などの優劣の検討を行う。同様の手法で水素ハイドレートに関しても効率的な生成解離過程や安定性を明

らかにすることにより、水素の安全で安価な貯蔵法としてのハイドレート利用の可能性を探る。 

優れた構造材料・耐熱材料の開発は、エネルギー変換機器の効率向上、輸送機器の軽量化による省エネ化など、エネルギー

の有効利用のために不可欠である。こうした実用材料は多結晶体で、合金成分や添加元素（レアメタル）を含み、析出相や界

面・粒界・欠陥で構成される「微細組織」が優れた耐熱性や機械的性質を持つ。こうした「微細組織」の構造や性質、合金成分・

添加元素の役割を解明し、設計技術を確立するため、以下の二点が必要である：第一に、異相界面・粒界・転位など、微細組織

を構成する複雑構造の大規模第一原理計算を行い、異相界面や粒界・欠陥での原子配列や原子間結合の様子やエネルギ

ー、不純物・合金成分の挙動など、原子・電子の振る舞いを高精度に明らかにすること、第二に、相変態や析出、拡散など有限

温度の自由エネルギーに支配されたメゾスケール現象を理解し設計するため、Phase-Field 法を第一原理計算と組み合わせて

適用すること、である。 

 鉄鋼材料中では、レアメタル（希少元素）を含む添加元素や合金成分が、析出相を生んだり、粒界・欠陥と相互作用する等、

構造や性質を大きく支配する。炭化物や窒化物などの析出相と周りの金属との界面は、格子 misfit のため界面近傍に転位や歪

を生み、機械的性質を大きく支配する。こうした異相界面形成や転位・粒界と添加元素・合金成分の相互作用の解明は、微細組

織を理解し設計するための最重要課題である。レアメタル代替技術開発に直結し、元素戦略上も大きな意義がある。 
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別添 2                   「HPCI 戦略プログラム（本格実施）」 

計算科学技術推進体制構築の年次計画 

分野振興内容 H26 年度 H27 年度 

計算機資源の効率的 

マネジメント 

・重点課題・特別推進課題の評価会（成
果報告会）の開催（年１回） 
・ハイブリッド並列アプリ開発テスト環境
の運用 
・戦略機関保有スパコンの戦略プロジェ
クト枠の運用 
・戦略アプリ開発・実行環境の運用 
・ソフトウェア資源公開作業（統合化、ラ
イブラリ化など） 
・ソフトウェア資源公開サイトの運用 

・重点課題・特別推進課題の評価会（成

果報告会）の開催（年１回） 

・ハイブリッド並列アプリ開発テスト環境の

運用 

・戦略機関保有スパコンの戦略プロジェ

クト枠の運用 

・戦略アプリ開発・実行環境の運用 

・ソフトウェア資源公開作業（統合化、ライ

ブラリ化など） 

・ソフトウェア資源公開サイトの運用 

人材育成 

25 年度で実施した大学院教育、若手研

究者育成，社会人教育、ワークショプ

（チュートリアルコース）を継続、充実す

るとともに以下を実施する。 

・全国大学へ配信する講義コンテンツの

充実をはかる。 

・単位互換あるいはコンテンツ配信によ

る単位認定制度を利用した全国大学へ

の講義提供を継続する 

・連携大学院方式による計算物質科学

副専攻プログラム（あるいは副プログラ

ム）実施の検討 

26 年度で実施した大学院教育、若手研

究者育成，社会人教育、ワークショプ（チ

ュートリアルコース）を継続、充実するとと

もに以下を実施する。 

・単位互換あるいはコンテンツ配信による

単位認定制度を利用した全国大学への

講義提供を継続するとともに、新たなコン

テンツ配信を開始する。 

・連携大学院方式による計算物質科学

副専攻プログラム（あるいは副プログラ

ム）を試験的に実施 

人的ネットワークの形成 

・CMSI シンポジウムの開催。 
・CMSI 研究会の開催。 
・分野シンポジウム（物性研、分子研、金
研）の開催。 
・元素戦略、大型実験施設との連携会
議開催 
・神戸拠点インフォーマルセミナーの開
催。 
・そのほか小規模研究会。（適宜） 

・CMSI 国際シンポジウムの開催。 
・CMSI 研究会の開催。 
・分野シンポジウム（物性研、分子研、金
研）の開催。 
・元素戦略、大型実験施設との連携会議
開催 
・神戸拠点インフォーマルセミナーの開
催。 
・そのほか小規模研究会。（適宜） 

産官学連携 

・企業と大学・研究機関の計算シミュレ
ーション・コミュニテイの協働の場を多く
作っていく。国プロやコンソーシアムなど
を協働の場として支援していく。 
・産業界と大学・研究機関の計算シミュ
レーション・コミュニテイの間の相互理解
を醸成する為に、連続研究会を実施す
る。年３回程度の開催をめざす。 
・CMSI アプリケーション公開サイト
「MateriApps」の企画・立ちあげ・運用作
業を広報委員会と協力して行う。 

①前年度までに行って来た事業の総括

を行うと同時に、その実施主体をCMSIか

ら主たる参画機関に委譲し、プロジェクト

終了後も従来の事業がスムーズに継続さ

れる様に努力する。 

次ページに続く
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最終成果目標 

・重点課題の達成のための開発実行環境の完成。 

・新規重点課題の選定と達成のための開発実行環境の完成。 

・高効率ハイブリッド並列プログラミング環境の完成。 

・ソフトウェアライブラリの公開と標準化。 

以下の活動を含むリサーチ・トレーニング・ネットワーク(RTN)の構築をめざす。 

・大学院教育、若手研究者育成，社会人教育、ワークショプ（チュートリアルコース）の充実と定常的な実施 

・東アジア地域における計算物質科学における教育 

・計算物質科学大学院教育基本カリキュラムの策定 

・策定した計算物質科学大学院教育基本カリキュラムに従った大学院教育の実施 

・単位互換あるいはコンテンツ配信による単位認定制度を利用した拠点大学から全国大学への講義提供 

・連携大学院方式による計算物質科学副専攻プログラム（あるいは副プログラム）を開始 

・分野内ネットワークの形成。とくに交流を通じた新しい研究テーマの開拓。 

・分野間ネットワークの形成。とくに並列計算技法を共通言語とする有機的な他分野コミュニティを形成。 

・国際ネットワークの形成。とくにアジア諸国間の連携を強化。 

・元素戦略プロジェクト、大型実験施設の実験家との連携を強化し、計算科学と実験科学の融合による成果を

導く。 

「新物質・エネルギー創製」分野の計算シミュレーションを産業界に深く普及させ、この分野のイノベーションに

計算シミュレーションを通して CMSI が強く関与する。 
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分野振興内容 H26 年度 H27 年度 

研究成果の普及計画 

・広報誌を定期的に発行 
・「MateriApps」の更新・充実 
・パンフレット内容の見直し、改訂版発行 

・ソフトウェア利用事例の更新・充実 

・見える化シンポの企画実行 
 

・広報誌を定期的に発行 
・「MateriApps」の更新・充実 
・パンフレット内容の見直し、改訂版
発行 

・ソフトウェア利用事例の更新・充実 

・見える化シンポの企画実行 

 

分野を超えた取組みの

推進 

・技術交流会（神戸拠点）の開催 
・他分野との交流セミナー（神戸拠点）の
開催 
・情報処理学会ハイパフォーマンスコンピ
ューティング研究会との研究会共催 
・実験研究者との討論会 
・高強度材料に関するＪＳＴプロジェクトな
どとの連携推進 

・技術交流会（神戸拠点）の開催 
・他分野との交流セミナー（神戸拠
点）の開催 
・情報処理学会ハイパフォーマンス
コンピューティング研究会との研究会
共催 
・実験研究者との討論会 
・高強度材料に関するＪＳＴプロジェク
トなどとの連携推進 

戦略分野の研究者を支

える研究支援 

・先端的並列計算要素技術の開発。 

・並列化アプリ開発・高度化支援。 

・並列化アプリ公開支援。 

・アプリ公開環境整備。（ポータルサイト構築な

ど） 

・拠点研究員による並列化技術交流会。 

・先端的並列計算要素技術の開発。 

・並列化アプリ開発・高度化支援。 

・並列化アプリ公開支援。 

・アプリ公開環境整備。（ポータルサイト構

築など） 

・拠点研究員による並列化技術交流会。 

実施体制・ 

・緊急案件の審議にはテレビ会議・メール

会議を活用し，迅速に対応する。 

・継続的審議の必要な重要案件が生じた

場合は、企画室会議の下にWGを立ち上

げ対応する。 

・戦略機関内の交流を図り、CMSI 拠点研

究員，重点研究員がアプリケーション高

度化に関する共通の課題意識を持ってそ

の解決に取り組める実施体制を整える。 

同左 

・各戦略機関で、ハード、ソフト両資源の

提供と、計算物質科学分野における問題

解決についてのコンサルティングが可能

な人材の教育、育成を強化。 

 

・戦略プログラム終了後に向けて，

CMSIの主要な分野振興活動の恒常

化を検討する。 

次ページに続く 
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最終成果目標 

科学技術の振興、および国際競争力の向上のために、「MateriApps」、ホームページ上のデモ、ソフトウェア利用事例を通じ

て、ソフトウェアの開発を促し、さらに開発されたソフトウェアや蓄積されたノウハウを公開し、企業・実験研究者へ普及させる。最

終的な学術的な研究成果の普及だけでなく、シミュレーションの結果の保存・共有・公開する仕組みを整備し、個々 の研究者によ

るデータ公開をサポートする。人材紹介にも重点を置いた広報活動全般を通して、学生・若手研究者のコミュニティへの参加を促

すと同時に、企業、他分野との人材交流を加速する。 

・計算機科学との連携による新しいアルゴリズム・コードの提案。 

 （エクサスケールコンピューティングへのスムーズなソフトウェア技術の向上。） 

・実験研究者との連携による新しい課題提案とその解決。 

 （エクサスケールコンピューティングにむけた挑戦的課題の明確化。） 

・重点課題の遂行。 

・エクサスケールコンピューティングにむけた並列化ソフトウェア技術の構築。 

・並列化アプリの公開と普及、標準化。 

・アプリ公開環境の完成。 

・エクサスケールコンピューティングに対応可能な若手人材の養成。 

・物性科学、分子科学、材料科学など物質科学諸分野の有機的な連携に基づく計算物質科学コミュニティの強化。 

・計算機科学（コンピュータ・サイエンス）分野，他の計算科学分野，ならびに産業界との連携体制構築。 

・計算物質科学分野の人材育成に関するシステム整備（人材の流動化，キャリアパス形成を含む） 

・CMSI 活動で培う計算物質科学推進実施体制を物性研、分子研、金研の組織内に定常的に取り込み、戦略プログラム終了後も継

続させる。 

・京コンピュータを頂点とする HPCI を活用し、計算物質科学の基礎から応用、産業活用の各フェーズで社会に貢献しうる成果を

創出する。 

・計算資源としてハード、ソフトの提供と、それらの活用のためのコンサルティング機能をそれぞれの戦略機関が持ち、継続した

分野の支援振興ができる体制を構築する。 

・日本のHPC 
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別添 3 

「HPCI 戦略プログラム（本格実施）」 
所要経費の見込額                        （単位：百万円） 

 
26 年度 27 年度 合計 

１ 研究開発課題    

（１）新量子相・新物質の基礎科学    

人件費    

  業務担当 33 33 66 

業務実施費    

  消耗品費 2 2 4 

旅費 2 2 4 

その他 14.12 14.12 28.24 

小計 51.12 51.12 102.24 

（２）次世代デバイス科学    

人件費    

業務担当 45 45 90 

業務実施費    

消耗品費 3 3 6 

旅費 3 3 6 

その他 0.66 0.66 1.32 

小計 51.66 51.66 103.32 

（３）分子機能と物質変換    

人件費    

業務担当 39 39 78 

業務実施費    

消耗品費 3 3 6 

旅費 3 

 

3 

 

6 

その他 7.38 7.38 14.76 

小計 52.38 52.38 104.76 

（４）エネルギー変換    

人件費    

業務担当 39 39 78 

業務実施費    

消耗品費 3 3 6 

旅費 3 3 6 

その他 1.71 1.71 3.42 

小計 46.71 46.71 93.42 

（5）マルチスケール材料科学    

人件費    

業務担当 11 11 22 

業務実施費    

消耗品費 1 1 2 

旅費 1 1 2 

その他 3.56 3.56 7.12 

小計 16.56 16.56 33.12 
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   26 年度 27 年度 合計 

２ 計算科学技術推進体制構築    

(１) 計算資源の効率的マネジメント    

業務実施費    

電子計算機諸費 5.5 5.5 11 

小計 5.5 5.5 11 

（2）人材育成    

人件費    

業務担当 38 38 76 

補助者 0.9 0.9 1.8 

業務実施費    

消耗品 2 2 4 

旅費 5 5 10 

会議費 2.91 2.91 5.82 

小計 48.81 48.81 97.62 

（3）人的ネットワーク（産官学連携）    

人件費    

業務担当 6 6 12 

業務実施費    

消耗品費 1 1 2 

旅費 2 2 4 

会議開催費 1.08 1.08 2.16 

小計  10.08 10.08 20.16 

（4）研究成果の普及    

業務実施費    

印刷製本費 2 2 4 

雑役務費 7.45 7.45 14.9 

小計 9.45 9.45 18.9 

（5）分野を超えた取組    

業務実施費    

旅費 1.2 1.2 2.2 

その他 1 1 2 

小計 2.2 2.2 4.4 

（6）戦略分野の研究者を支える研究支援

 

   

人件費    

業務担当 25 25 50 

補助者 2.9 2.9 5.8 

業務実施費    

消耗品費 2 2 4 

旅費 5 5 10 

雑役務費 2 2 4 

その他 0.17 0.17 0.34 

小計 37.07 37.07 74.14 
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   26 年度 27 年度 合計 

（７）物性研    

人件費    

業務担当 12.8 12.8 25.6 

業務実施費    

消耗品費 1 1 2 

旅費 2 2 4 

会議開催費 1.3 1.3 2.6 

小計 17.1 17.1 34.2 

（８）分子研    

人件費    

業務担当 21 21 42 

補助者 4 4 8 

業務実施費    

消耗品費 1 1 2 

旅費 4 4 8 

会議開催費 1 1 2 

その他 1.055 1.055 2.11 

小計 32.055 32.055 64.11 

（９）金研    

人件費    

業務担当 6 6 12 

補助者 2.3 2.3 4.6 

業務実施費    

消耗品費 2 2 4 

旅費 5 5 10 

会議開催費 2 2 4 

その他 0.055 0.055 0.11 

小計 17.355 17.355 34.71 

４      実施体制    

設備備品費 1 1 2 

人件費    

業務担当 19 19 38 

補助者 7.8 7.8 15.6 

業務実施費    

消耗品費 3 3 6 

旅費 7 7 14 

会議開催費 3 3 6 

その他 3.06 3.06 6.12 

小計  43.86 43.86 87.72 

１～４合計（直接経費） 441.91 441.91 883.82 
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