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SCLS: Supercomputational Life Science
（京互換機）計算機システム導入

目的
「京」での実行に向けた大規模並列ソフトウェア開発のための計算資源を提
供することにより、国内外の多くの生命科学研究者が「京」を中心とする
HPCIに参入し、効果的な活用を促す。

SCLS計算機システムの仕様

システム全体

 理論ピーク演算性能 10 TFLOPS
 総主記憶容量 1.5 TByte

ノード

 １プロセッサあたりの理論ピーク演算性能 200 GFLOPS
主記憶

 １ノードあたり 32GByte

「京」が採用しているアーキテクチャに準ずる



・公募制

・公募申請要領

 成果公表を前提で無料提供

 利用申請書の提出

・スケジュール

 2013年2月下旬：供用開始予定

詳細： http://www.kobe.riken.jp/stpr1-life/ （随時更新）
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予測する生命科学・医療および創薬基盤

実験情報の解釈
（予測：内挿、観測不能な微視的自由度）

未実験情報の産生
（予測：外挿、観測可能な巨視的自由度）

実験系に対応する時空間規模への拡大
計算精度の向上

医療および創薬基盤予測する生命科学

対象
ヒト

疾病関連
創薬ターゲット

：

階層接続（統合）



シグナル伝達
細胞環境

Crowding: 原子粒度

Corse-graining: 分子粒度

Diffusion

課題1：細胞内分子ダイナミクス

局所場での細胞機能
分子機械の作用機序／操作

転写：DNA Nucleosome and Epigenetics

膜輸送：細胞膜 Pump, Transporter, Channel

分子スケール



結合自由エネルギ－
高精度計算

1kcal/mol

Error level 5kcal/mol

課題2：創薬応用

Alchemical Free Energy Calculations
MP-CAFEE (massively parallel 
computation of absolute binding free 
energy)

分子スケール

Fujitani, H et al, Phys Rev E 2009



様々な臓器のシミュレーション手法：規模の拡大と統合化

連続体力学・構造力学： 循環器系、筋骨格系

ロボティックス： 筋骨格-神経系

計算神経科学： 脳神経系

全身スケールの
運動、流動

その制御

統合化による全身レベルの病理のシミュレーション

正常と異常の差を再現する
パーキンソン病

心筋梗塞

臓器・全身・脳

課題3：予測医療に向けた階層統合



課題4：大規模生命データ解析

大量の配列データ（NGS）解析の京での基盤構築

Genome
SNP
Epigenome
Transcriptome

拡大された規模の解析
遺伝子ネットワーク解析
全ゲノムワイド関連解析
RNA相互作用予測
系統解析

医療、創薬基盤

生命情報




