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HPCI戦略プログラム分野 1
「予測する生命科学・医療および創薬基盤教育プログラム」

野崎一徳tt 田中正夫t

t大阪大学大学院基礎工学研究科機能創成専攻

t現在、大阪大学 歯学部附属病院

1. はじめに

HPCI戦略プログラムは、スーパーコンピュータ

「京」を中心とした HPCI (High Performance 

Computing Infrastructure)を最大限に活用することに

よって、戦略的に取り組むべき 5つの研究分野にお

いて画期的な成果を産み出し、計算科学技術の飛躍

的な発展を目指す文部科学省のプログラムでありま

す。

2012年 11月 2日に、京速コンピュータ 「京」（理

化学研究所計算科学研究機構、神戸市ポートアイラ

ンド）が、世界で初めて LINPAKによる密行列演算

のベンチマーク結果で 10Peta Flopsを達成しまし

た。京速コンピュータを代表とするハイパフォーマ

ンス・コンピューティングは、生命科学、医療なら

び創薬研究において コ‘、 ／ヒュータシミュレーショ

ンによる定量的な予測科学において大きな貢献をす

るものと期待されております。特に創薬研究・開発

で必要不可欠となっている分子動力学計算等では、

10 Peta Flopsという性能を有効活用することで、今

後わが国の製薬産業界にとって他に先駆けて新たな

疾病に対応した薬剤の開発をタイムリーに提供でき

るような裔循環型製薬プラットフォームの構築につ

ながると考えられます。

こうした世界最裔規模の高性能計算機も、製薬企

業、あるいは大学、研究所ユーザにとって利用可能

なシステムとなって、初めて意味が出てくることに

なります。 HPCIは、スーパーコンピュータ 「京」を

広域分散大規模計算機環境の中心部に組み込み、全

国の計算機資源とインターネットを介して結びつけ

ることで、ユーザとスーパーコンピュータ 「京」の

距離を段階的に近づけるプロジェクトであります。

そういった意味で、スーパーコンピュータ 「京」 だ

けでなく、それに必須な大規模記憶装置、ミドルウ

ェア、アプリケーション、可視化装置等を一つの大

きな計算機環境として捉えた時、HPCIの具体的な姿

が現れると思われます。

このような HPCI戦略プログラムの戦略分野 1「予

測する生命科学・医療および創薬基盤」 (http://www.

kobe.riken.jp/stprl-life/)における人材育成活動の一貫

として、本学大学院基礎工学研究科と大学院情報科

学研究科の教員がチームとして教育プログラムを担

うこととなり、 2011年 4月より活動を開始いたしま

した。本教育プログラムでは、大学院正規学生を主

対象とした教育科目と、アウトリーチ活動としての

産学連携セミナーとを両輪としています。

2. 大学院生向け教育科目

大学院生を対象とする正規科目としての教育は、

本プログラムの主体と位置づけられており、 2011度

より本人材育成プログラム科目として内容の改訂・

充実を行った「バイオシミュレーション特論」、 2012

年度より新たに正規科目とした 「バイオインフォマ

ティクス」は、いずれも基礎工学研究科科目部科目

として開講していますが、後者については情報科学

研究科の教員が主担当となっています。これらは、

臨床医工学融合研究教育センターのスキルアップ講

座の一部としても位麗づけられており、少数ながら

学外からの受講者（他大学学生や社会人）も受け入

れています。

「バイオシミュレーション特論」の主な内容は、

野村泰伸教授（基礎工学研究科）によるバイオシミ

ュレーション特論、計算生理学概論、身体運動機能

とその崩壊の数理シミュレーションや、中沢一雄招

へい教授（基礎工学研究科・国立循環器病研究セン
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ター）の心臓の興奪伝播シミュレーション、さらに、

和田成生教授（基礎工学研究科）および筆者らのグ

ループによる循環器，骨格系バイオメカニクスシミ

ュレーションとその演習となります。演習では、心

臓の興奮伝播シミュレーションや、骨のリモデリン

グシミュレーションなどを受講者が実際に実行・体

験したり、並列計算を行うための基礎的な知識を習

得した上で、実際にバッチキュ一方式による計算実

行を実地に体験したりしていただいております。

一方で、「バイオインフォマティクス」では、坂田

恒昭特任教授（基礎工学研究科）による、計算科学

による新しい創薬に関する講義、江口至洋講師（理

化学研究所・ 当分野副プログラムディレクター）に

よる細胞のシステム生物学と合成生物学、そして、

松田秀雄教授（情報科学研究科）のグループによる

遺伝子ネットワークの情報解析と実習、萩原兼ー教

授（情報科学研究科）のグループによる並列計算の

医療への応用に関する講義と実習を実施しておりま

す。

3. 産学連携・アウトリーチ活動

3. 1 産学連携セミナー

アウトリーチ活動として、 2011年度の 「京速コン

ピュータ 「京」 と創薬・医療の産学連携セミナー」

を、大阪（阪急グランドビル）と東京（東京国際フ

ォーラム）にて合計 2回開催いたしました。 2012年

度も「スーパーコンピュータ 「京」と創薬・医療の

産学連携セミナー」として、前年度と同様に、大阪

（梅田センタービル）と東京（フクラシア東京ステ

ーション）にて合計 2回閣催いたしました。いずれ

も当初想定しておりました参加人数を上回る参加を

いただき、充実した交流を行うことができました。

本セミナーは、創薬に直接関係しておられる民間

企業からのご講演を中心に構成している点が特徴の

ひとつであり、幅広い関連分野からご参加をいただ

いております。このことから、スーパーコンピュー

タ「京」の産業利用に貢献するための重要な情報交

換の場として、本セミナーを利用いただけているの

ではないかと考えております。一方で、基調講演で

は、今井隆志氏（理化学研究所）による 「インシリ

コ創薬の新機軸： 3D-RISM理論（溶媒和の統計力学）

に基づくリガンドマッピング法」、泰地弘人氏（理化

学研究所）による 「スパコン「京」の設計思想と生

命科学への展開」、杉本直己氏（甲南大学）による 「核

酸医薬品創製のためのスパコンヘの期待」、奥野恭史

氏による 「スパコン京の創薬応用への期待：世界最

大規模の化合物空間からのインシリコ創薬の実現

へ」、そして北野宏明氏（システム・バイオロジー研

究機構）による 「システムズバイオロジ一のための

京コンピュータヘの期待」といったトピックスを提

供することができました。

また本セミナーでは、その時々における 「京」利

用に向けた進捗状況の紹介を組み入れることで、

「京」稼働開始からは、実際に 「京」利用をするた

めに、ミニ 「京」と呼ばれる同一アーキテクチャの

小型スパコンの利用者募集なども行われました。こ

のように、産業界からの「京」への期待の受け皿と

して、その一端を担うことができているのではない

かと考えております。

3.2 シンポジウム・特別講演会

定期的に開催する産学連携セミナーとは別に、

時々の企画として、 2011年度は、第 8回大阪大学医

工情報連携シンポジウム 「スーパーコンピューティ

ングと医療・バイオ」を大阪大学臨床医工学融合研

究教育センターと共催しました。その際、所謂ビッ

クデータを視野に入れた中村春木教授（大阪大学蛋

白質研究所・当分野マネージャー）による「大量デ

ータと大規模計算機による蛋白質の分子シミュレー

ション」をはじめとする最先端の HPC環境を駆使し

た話題提供をいただきました。

また関連学協会との連携活動として、 「予測する生

命科学・医療および創薬基盤」教育プログラム特別

講演会・シンポジウムを開催し、特別講演として高

木周教授（東京大学 ・戦略課題 3予測医療に向けた

階層統合シミュレーション代表）から「次世代スパ

コンの医療応用に向けて」を講演していただきまし

た（図参照）
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4. おわりに

HPCは計算科学の進歩に後押しされる形で、少し

時間を置きながら徐々に一般的に利用されるように

なってきていると思われます。先端研究においては、

その計算科学のフロンティアで新たな道を開拓し、

そこで活躍することの重要性はいうまでもないと思

います。その一方で、 HPC環境を実間題の中での着

実な普及を図るためには、大学院レベルの講義や実

習に HPCのエッセンスを交えながらごく当たり前

のこととして HPC環境を活用できるような人材を

着実に育成することが不可欠であると考えていま

す。このような考え方のもとに、本教育プログラム

を通じて、コンピュテーショナルフィジオロジ一、

バイオインフォマティクス、コンピュテーショナル

バイオメカニクスなどを中心に、高度な計算機利用

を踏まえた教育の推進に寄与することができれば幸

いであります。

今後は、医療の世界もあらゆる情報の電子化がさ

らに進行し、それらの膨大なデータが検索可能な時

代に突入します。こういった膨大なデータの処理と

有効活用は、超高齢化社会に向かう我々の未来を左

右する間題となってくることでしょう。この間題に

立ち向かうことのできる人材を一人でも多く育成す

ることは、今日的要請のひとつであるといえます。

そのためには、 HPCIという大規模な資源の統合利

用・運用が可能な情報基盤が整備されつつある事は

我が国の創薬・医療分野にとどまらず、ひろく産業

界にとって喜ばしいことであります。

本教育プログラムの活動につきましては、

http://hpci.me.es.osaka-u.ac.jp/を通じて適宜にお知ら

せしてまいる予定でございます。幅広く皆様のご参

加をお待ちいたしております。

大阪大学大学院基礎工学研究科

HPCI戟略ブログラム分野 1

「予測する生命科学・医療および創薬基盤」教育プログラム
特別講演会・ シンポジウム

2012年 1月8日（日） 13:00--17:40 

大阪大学豊中キャンパス基礎工学部大講義室
（参加無料）
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13,00-14,00次註代スパコンの医療応用に向けて

東京大学大学は工学研究科教授哀木同 氏

シンポジウム『ハイパーフォーマンスコンビューティングと生命医疫工学J

14・10-1s・oo 京速コンピュータ「京」のアーキテクチャとその活用について

迎化'i'-lill究所次世代スーパーコンピュータ開発実施本部

ンステム開発チーム'Iーダー庄司文由氏

15・00-15・40 京による “予測する生命科学ー医療及び割薬墨盤＂ の建立にむItて

理化学研究所、横浜市立大学大学院生命ナ／システム科学研究科

救授木寺認紀氏

15.40-16c20 京で実環するライフサイエンスのグランドチャレンジとバイオエンジニアリング

理化学研究所次世代生命体統合シミュレーション碍究推進グルーフ

ディレクター姫野糀太輝氏

16・20-11,00 ハイパーフォーマンスコンビューティングが拓く不墾鰊研究

国立循環醤病研究センター研究所 lill究情報基盤管理室・室長中沢一雄氏

11,00 17,40 大耀霰叢●瞬体シミュレーションによる全響広馨菌の下詈位襦定手法の麗覺

大翫大学大学院茎礎工学碍究科特任胡師野崎一ほ氏

共同主笹：日本櫻械学会第24回パイオエンジニアリング芸演会

図 「予測する生命科学・医療および創薬基盤」

教育プログラム特別講演会・シンポジウム
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