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富岳の挑戦：計算によるイノベーション



「計算の 計算による 計算のための科学」
卓越したサイエンスの創出と、Society5.0実現の要となることを目指して

理研 計算科学研究センター
（R-CCS）
理研の13研究センターの一つである
と同時に高性能計算科学のトップの
国家拠点
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Jack Dongarra
2021-22 ACM Turing Award
HPC & Numerical Algorithms

“Science of Computing”

Syukuro Manabe
2021 Nobel Prize in Physics
Numerical Climate Modeling

“Science by Computing”

Aspect, Clauser & Zeilinger
2022 Nobel Prize in Physics

Quantum Information Science
“Science for Computing”



プロセッサ研究チーム
佐野 健太郎

プログラミング環境
研究チーム
佐藤 三久

次世代高性能
アーキテクチャ
研究チーム
近藤 正章

高性能ビッグデータ
研究チーム
佐藤 賢斗

高性能人工知能
システム
研究チーム
Mohamed WAHIB

計
算
の
科
学

計
算
に
よ
る
科
学

運用技術部門

データ同化研究チーム
三好 建正

複合系気候科学
研究チーム
富田 浩文

複雑現象統一的解法
研究チーム
坪倉 誠

粒子系生物物理
研究チーム
杉田 有治

量子系分子科学
研究チーム
中嶋 隆人

離散事象シミュレー
ション研究チーム
伊藤 伸泰

量子系物質科学
研究チーム
柚木 清司

総合防災・減災
研究チーム
大石 哲

計算構造生物学
研究チーム
Florence TAMA

連続系場の理論
研究チーム
青木 保道

先端運用技術ユニット
山本 啓二

大規模並列数値計算
技術研究チーム
今村 俊幸

副部門長
井口 裕次

システム運転技術
ユニット
宇野 篤也

ソフトウェア
開発技術ユニット
村井 均

部門長＆
利用環境技術ユニット
庄司 文由

HPC/AI駆動型医薬
プラットフォーム部門

部門長＆
バイオメディカル計算知能
ユニット
奥野 恭史

副部門長＆
創薬化学AIアプリケーショ
ンユニット
本間 光貴

分子デザイン計算知能
ユニット
池口 満徳

AI創薬連携基盤
ユニット
奥野 恭史

2023年４月1日現在

（新チーム）(公募中)
S5・デジタルツイン研究

2023年度中に設置予定

副センター長
佐藤 三久
(計算の科学)

副センター長
中島 研吾
(計算による科学)

センター長
松岡 聡

高性能計算モデリング
研究チーム
Jens DOMKE

施設運転技術ユニット
三浦 信一

「富岳」Society 5.0
推進拠点

拠点長
松岡 聡

副センター長＆
拠点長代理
渡辺 康正

コーディネー
ター
白井 宏樹

量子HPC連携
プラットフォーム部門

部門長＆
量子HPCソフトウェア
環境開発ユニット
佐藤 三久

量子計算シミュレーション
技術開発ユニット
伊藤 伸泰

量子HPCプラットフォーム
運用技術ユニット
三浦 信一

常勤スタッフ＋非常勤
研究員＋コントラク
ター等を含め400名程度 4
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 米・欧・中による官民をあげた熾烈な研究開発競争＝＞投与される国家資金は
5000億～１兆円と、日本の数倍 why?

 理由1: 民間では賄えないITの最先端を指向するムーンショット的・ハイリスクな
研究開発としての政府投資 「創ってナンボ」
 C.f. アポロ計画、核融合炉、…
 富岳も富士通が自らのイニシアティブで開発するのは不可能

 理由2: 非常に高い二重の投資効果(RoI) 「使ってナンボ」
 国家所有の情報インフラとして：富岳相当の(1100億)スパコン/クラウドを商用

調達すると3000億円相当3倍のROI
 応用による経済効果：構築コストと比較して一桁以上のROIが期待できる

 Society 5.0: SDGs Goalsに向けたDXの中心
 それがかなうマシン造りが必要→「アプリケーションファースト」

国家プロジェクトとしてトップスパコンを研究開発する意義
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アプリケーションファーストスパコン「富岳」

従来のスパコンアプリだけでなく
Society5.0-サイバーフィジカル
などへの幅広い分野へ対応
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Kindle版もあり

English version being planned

“The Challenge of Fugaku”
「スパコン富岳の挑戦」2022年10月20日出版



国家プロジェクトだからこそ世界のスパコンを凌駕した「富岳」

- 従来の米国製トップCPUの3倍の性能
- スマホで用いられる汎用Arm CPUの上位互換、
あらゆるソフトに対応(パワポも)

- シミュレーションと共にAI強化機能も

8

全て同時達成は
ムーンショット的

困難

 “アプリケーションファースト”による“ムーンショット”マシン開発に我が国を挙げて挑戦！
 新規開発されたCPU「A64FX」など基幹となる技術を理化学研究所及び富士通、日本全国
のスパコン研究者が参加して、国家プロジェクトとして高い目標・ハイリスク開発を推進

 コデザインで進められた「富岳」の開発  「富岳」２～３台で日本全体のITの１年分

提供: 富士通株式会社
計算機ラック
384ノード×2台

Shelf×8×2台



シミュレーション
(モダン)

TOP500
（単位：PFLOPS）

浮動小数点の演算
での性能評価

14.1

HPCG
（単位：PFLOPS）

実際にアプリケーションを
稼働させた性能評価

2.00

HPL-MxP
（単位：EFLOPS）

AI処理での
性能評価

122

Graph500
（単位：TTEPS）

ビッグデータ処理での
性能評価

442.0

16.0 9.95 137

初登場から3年経過も世界最高水準をキープ

シミュレーション
(クラシック)

AI
(深層学習)

ビッグデータ
(グラフ処理)
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4.21

ML Perf HPC
（CosmoFlow）

（単位：モデル数 / 分）

AI処理の
総合性能評価

スループット性能
(深層学習)

NVIDIA

1,194

1.29

世界スパコン性能 4冠・5冠達成 2023/5時点でも2冠を維持

前回は
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Co-Designされたターゲットアプリケーション
富岳開発目標：「実アプリで京コンピュータ比で数十倍、最大100倍以上」

社会的・科学的課題（９重点課題）に向けた、アプリケーション性能

生体分子システムの
機能制御による

革新的創薬基盤の構築

個別化・予防医療を
支援する

統合計算生命科学

地震・津波による
複合災害の統合的
予測システムの構築

観測ビッグデータを活用した
気象と地球環境の
予測の高度化

宇宙の基本法則と
進化の解明

健康長寿社会の実現 防災・環境問題

エネルギーの高効率な
創出、変換・貯蔵、利用
の新規基盤技術の開発

革新的クリーン
エネルギーシステムの

実用化

エネルギー問題

次世代の産業を支える
新機能デバイス・
高性能材料の創成

近未来型ものづくりを
先導する革新的設計・
製造プロセスの開発

産業競争力の強化 基礎科学の発展

131倍
（GENESIS）

23倍
(Genomon)

63倍
(GAMERA)

127倍
(NICAM+ LETKF) 

70倍
(NTChem)

63倍
(Adventure)

38倍
(RSDFT)

51倍
(FFB) 

38倍
(LQCD) 

注：倍率は2021年3月現在

平均
70倍
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ACMゴードン・ベル賞 2021, 2022連続受賞
スーパーコンピュータの世界で最も権威ある賞で、スパコン界のアカデミー賞年間最優秀作品賞にもなぞらえる。

評価は、“Technology”、“Performance“、 ”Science Achieved“の三つの観点から⾏われる。

2021年ゴードン・ベル賞COVID-19研究特別賞
「富岳」を用いたCOVID-19の飛沫・エアロゾル拡散モデル

感染症疫学のデジタルトランスフォーメーションに初めて成功

坪倉誠チームリーダー
理化学研究所
計算科学研究センター
複雑現象統一的開放研究
チーム
（神戸大学大学院システム
情報学研究科教授）

パーティションの高さの影響（提供：理研・
豊橋技科大，協力：京工繊大，阪大）

2022年ゴードン・ベル賞
「富岳」「Frontier」等を用いたプラズマのレーザー加速器研究

国際連合チームが国際連合スパコン群を活用

Luca Fedeli, France Boillod-Cerneaux, Thomas Clark, Neil Zaїm, and Henri Vincenti, (CE
A); Axel Huebl, Kevin Gott, Remi Lehe, Andrew Myers, Weiqun Zhang, and Jean-Luc Vay, 
(Lawrence Berkeley National Laboratory); Conrad Hillairet, (Arm); Stephan Jaure, (ATO
S); Adrien Leblanc, (Laboratoire d’Optique Appliquée, ENSTA Paris); Christelle Piechurski, 
(GENCI); and Mitsuhisa Sato, (RIKEN)

今回ファイナリストも６件中３件が富岳関係⇒ゴードン・ベル賞で受賞者やファイナリストが国際
研究チームであり、かつ日本のスパコンを用いるのは史上初

⇒「富岳」およびR-CCSという「基盤」に世界の計算による科学が集約11

https://awards.acm.org/award_winners/fedeli_1523446
https://awards.acm.org/award_winners/boillod-cerneaux_2974007
https://awards.acm.org/award_winners/clark_5969901
https://awards.acm.org/award_winners/zaim_6832371
https://awards.acm.org/award_winners/vincenti_2083671
https://awards.acm.org/award_winners/huebl_8950048
https://awards.acm.org/award_winners/gott_4142306
https://awards.acm.org/award_winners/lehe_5552627
https://awards.acm.org/award_winners/myers_4920356
https://awards.acm.org/award_winners/zhang_9110242
https://awards.acm.org/award_winners/vay_3379438
https://awards.acm.org/award_winners/hillairet_2652102
https://awards.acm.org/award_winners/jaure_7419488
https://awards.acm.org/award_winners/leblanc_8363213
https://awards.acm.org/award_winners/piechurski_8957790
https://awards.acm.org/award_winners/sato_2905343


「富岳」利活用促進の基本方針

12

一般利用
• 主としてアカデミアによる利用を想定。
• 公募により、「富岳」の機能・性能を有効に活用する、幅広い研究課題を科学的見地から審査した上で、採択。

産業利用
• 産業界 による利用を想定。
• 公募により、 「富岳」 の機能・性能を有効に活用 する、 幅広い課題を科学的、社会経済的見地から審査した上で、採択 。
• Society5.0 の実現に資する課題を実施する枠（Society5.0推進枠）を設け、2021年9月9日より公募を開始。

（例：産業界のコンソーシアム 、産学連携 による利用などを想定）。

政策対応
• 政策的に重要又は緊急と認められる課題（例：感染症対策、気象・防災分野、国が実施する他の研究開発プロジェクトでの利用、

計算分野の国際連携に資する利用等）を柔軟に実施。

注）Society5.0推進枠について、別途の文科省資料にて以下の記載。
「R-CCS はこの取組に積極的に協力する（計算科学的観点からの実現性のチェック等審査への協力。課題実施への参画・協力、

課題実施者の支援、運用面のサポート等）」

富岳の15％は各国のトップスパコンに匹敵→更に発展が必要

計算資源配分の考え方
第45回文科省HPCI計画推進委員会(2020年12月9日)資料等より引用・加工
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Society5.0の実現
大規模スパコンたる「富岳」の優位性を最大限に活かし

複雑な社会問題の全体最適を解くことができるユーザやアプリを増やす

Society5.0の実現に向けた「富岳」の取組み

「富岳」コンパチプルな
商用クラウドなど大規模でより高度な

課題を解くための道筋

充実した
ソフトウェア基盤

より大規模でより高度な
社会課題を全体最適で解く

自社プロジェクトや
自社の課題を解く

「富岳」を使ってみる

ヘルプデスクによる
利用者サポート

ファーストタッチ
オプション

従来のHPC
ユーザはこちら

スパコン初心者も
利用しやすい仕組み

(ファーストタッチオプションや
試行的課題)

商用利用への道筋

試行的課題

ゴールゴール

産業試行
有償課題



富岳の運用状況（R3-４年度）（1/2）
〇 富岳は当初目標を大幅に上回る省エネ性能を達成（目標：京の消費電力の2〜3倍→実際：京の2〜3割増に抑制）
〇 省エネは、スパコン運用における最大の課題。→ 令和3年度の運用開始当初から、様々な省エネ策を講じてきた。
〇 富岳の利活用が進み、一般公募の課題数および利用者数が増加し、利用ニーズは高まっている中、エネルギー価格が

高騰し、これまでの省エネ努力だけでは対応できず、約３か月間、１／３のノードを停止。
（→Ｒ４補正措置いただくことで機会損失を最小限に抑えた）

〇冷却方式に空冷より効率の良い水
冷方式を採用

〇空調機の稼働台数、稼働モードの
最適化による省エネ化

〇ガス発電機および吸収式冷凍機の
運転最適化

〇冷却塔の冷却効率改善
など

各国の計算センターとも知見を交
換しながら、省エネ策を実施
（～R3年度）

コロナ禍でのエネルギー
需要減に伴う価格低下

ピーク時の価格（R1年4月比）

電力 1.88倍（R5年2月）
ガス 2.06倍（R4年12月）

エ
ネ
ル
ギ
ー
価
格
（

R1
年

4月
で
規
格
化
）

• 経済活動の再開
• ウクライナ危機
• 円安
による価格の急騰

約3ヶ月間、富岳
の1/3のノードを

停止
14

14



 光熱水費の高騰を受けて、7/28より富岳の約1/3を停止すること（省エネ運転の取組や補正予算
の割り当てを受けて、11/8に終了）、理研に配分された資源量の50%を停止分の補填の一部とし
て拠出すること、省エネに資する機能の積極的な活用を決定し、利用者および関係者と共有

富岳の世界トップクラスの省電力化を更に高め電力危機を克服

消費電力の推移

約1/3停止等により約30%
の省エネ化を達成
（緊急避難的措置）

積極的な省エネ運用の活用により
更に10~15%の省エネ化を達成

⇒運用時では世界トップの省電力(100W/ノード)

ジョブ実行モードの割合の推移

常に利用者および関係者と情報共有しつつ、性能を犠牲
にせずに省電力に資する運用の適用を順次拡大

利用者に対し、省電力に資する
ジョブ実行のお願い(7/1)

遊休資源の電力カットの適用範
囲の拡大(10/27)

実運用に基づかないGreen500指標は実質的には無意味

これらの取り組みに加え、令和4年度補正予算を組み合わせることで、
令和4年度の窮状に対応
R5年度には、省電力運用への協力の度合いに応じて、ユーザにインセンティブを与える運用を開始 15



太陽光発電 風力発電などの
再生可能エネルギー

電力の安定化と平坦化のための蓄電池
日中の電力価格差の利用

バイオガス・水素燃料電池

排熱の供給

https://datacenterfrontier.com/
waste-heat-utilization-data-center-industry/

スパコンの省電力化運用

効率的な自家発電環境の保守

R4 補正予算、R5実施

R4実施、R4 補正予算

高効率な冷却設備の導入と運用

R4 補正予算 (R5設備増強・R6試験運用開始)

省電力運転の可用性の向上
富岳の電力変動の追従範囲を大きくし、
富岳の有する省電力機能を最大限に活
用する。(最大10%削減)

アイドル時の電力削減
富岳の省電力機能をユーザへの影響なく活用
する。(10%削減)

CGSのオーバーホール
長期運用してきたCGS設備をオーバーホール
し、運用の安定化のみならず、発電効率の向
上(回復)を目指す。

効率のよい冷熱

カーボンニュートラルな
電力の供給

計算科学研究センターは世界でも類を見ない大
規模なデータセンター (30MW以上)

世界のデータセンターと比較して、立地条件に
恵まれない中で、世界をリードするカーボン
ニュートラル化のデータセンター環境を推進

継続検討案件

推進中案件

電力市場の有効活用

排熱の有効利用

北欧(冷涼な気候・自然エネルギー)
アメリカ (広大な土地)
では、カーボンニュートラル化は容易
→ 不利な条件にも関わらずR-CCSは世界をリード

運用コスト削減のみならずカーボンニュートラル化推進中

これらの先進的なスパコン運用の取り組みを、センター間連携等を通じて広く公開する等して、国内外のセンター
運用のカーボンニュートラル化と省エネ化に積極的に貢献 16

富岳のカーボンニュートラル化と省エネ化への取り組み状況

富岳の施設は公的データセン
ターとしては日本最大

富岳での成果は民間IDCと異な
り公開、日本IDC全体のカーボ
ンニュートラル化へ寄与



新型コロナウイルス対策に関する貢献
「富岳」による

新型コロナウイルスの治療薬候補同定

「富岳」を用いた新型コロナウイルス
表面のタンパク質動的構造予測

新型コロナウイルス関連タンパク質に対する
フラグメント分子軌道計算

パンデミック現象および対策の
シミュレーション解析

室内環境におけるウイルス飛沫感染の
予測とその対策

通勤列車内、オフィス、教室、
病室といった室内環境において、
新型コロナウイルスの特性を考慮
した飛沫の飛散シミュレーション
を行い、感染リスク評価を行った
上で、感染リスク低減対策の提案を行う。

医
学
的
側
面
か
ら
の
研
究

社
会
的
側
面
か
ら
の
研
究

（課題代表者；理化学研究所/神戸大学 坪倉 誠）

（課題代表者；理化学研究所 伊藤 伸泰）

（課題代表者；立教大学 望月 祐志）

（課題代表者；理化学研究所 杉田 有治）

（課題代表者；理化学研究所/京都大学 奥野 恭史）

分子動力学計算により、約2000種の既
存医薬品の中から、新型コロナウイルス
の標的タンパク質に高い親和性を示す治
療薬候補を探索・同定する。

クライオ電子顕微鏡によって解か
れたウィルス表面タンパク質の立
体構造を初期モデルとして、その
立体構造の動きを「富岳」を用い
た分子動力学計算で予測する。

今後生じうる社会経済活動への影響
を評価し、収束シナリオとその実現
方法を探る。あわせてウイルスの変
異などにより感染・発病の経過が変
化した場合に起こりうる事象への対
応を立案する。

－「 富岳」の性能を活かしたSociety5.0的社会要求に対する他国に無い迅速な対応 －

新型コロナウイルス関連タンパク
室に対するフラグメント分子軌道
計算を系統的に実施し、詳細な相
互作用解析を行う。

新型コロナウイルス感染症重症化
に関するヒト遺伝子解析

新型コロナウイルスの重症化例および軽
症ないし無症状感染例について、全ゲノ
ムシーケンスを用いた解析を実施し、ス
パコンシミュレーションによる重症化リ
スク関連遺伝子変異を同定する。

（課題代表者；東京医科歯科大学 宮野 悟） 17
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 2012年より理化学研究所で産学連携で開発．
 スパコン「京」を活用して，自動車，燃焼システム，建築防災分野
で多くの実績．

 2020年初頭，Society5.0時代のものづくりへ向けて富岳でチュー
ニング中に，新型コロナパンデミックが発生．

複雑現象統一的解法ソフトウェアCUBE
高速かつ大量にシミュレーションモデルを作成し，スパコン性能を最大限に活用できるソフトウェア

「京」による自動車エンジンシミュレーション
と燃料噴霧噴射の様子

「富岳」による
飛沫飛散シミュレーション

HPCを活用した自動車次世代CAEコンソーシアム

燃焼システム用次世代CAEコンソーシアム

都市・建築CFD コンソーシアム（東京工業大学）

カーボンニュートラル社会と対コロナ飛沫感染シミュレーション
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COVID感染症リスク評価: デジタルツインの高速生成技術
 マスクシミュレーション（シミュレーションによる形状データ自体の作成＋実験による必要データの計測）

 公共交通機関での感染リスク評価（CAD形状データの活用）

 室内での感染リスク評価（実物計測）
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COVID飛沫感染デジタルツイン：「富岳」による
高精度・高速・多ケース解析





富岳でのコロナ自粛による経済への影響シミュレーション

日本全体での2か月間の経済活動の自粛をした場合、
サプライチェーンモデルによるシミュレーション
の結果、GDPがマイナス7.8％になると事前試算
（実際はマイナス7.9％） 直接的な影響

デマンドサイドの
間接的な影響

サプライサイドの
間接的な影響

特定警戒都道府県に対する自粛の経済的影響は
その他地域より圧倒的に大きい。

例えば、
その他地域を完全に解除する影響（特定100%・その他0%）
より
特定警戒都道府県の自粛の強さを20%下げる
ことのほうが経済的影響は小さくなる（特定80%の列）。

マスクや換気などの対策と併用することで、主要都道府県
単位で自粛が部分的で済んだ我が国のGDPに対する悪影響は、
強い自粛を行った諸外国に対してかなり小さかった

注：本スライドの結果は兵庫県立大学・井上寛康、早稲田大学・戸堂康之による



「富岳」を活用した航空機の高精度デジタルツインによる近未来型設計

✅実機フライト試験を世界初スパコン上のシミュレーション・デジタルツインで代替
し、民間旅客機の設計開発期間・リスク・コストの抜本的削減を目指す。

（実施者：東北大学 等）

 実機フライト試験を代替する新たな民間旅客機の設計開発プロセス技術の実証
 「富岳」で初めて可能となる高忠実な実機・実飛行条件の解析に挑む

主翼の空気の流れを実飛・行高レイノルズ数で大規模準直接解析に世界で初めて成
功

約11億点 約382億点
ｓ

航空機実機
複雑形状解析
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「富岳」による光エネルギー変換材料の開発

「京」での材料シミュレーションにより，有機太
陽電池と光触媒の新材料設計を実現
この知見をもとに「富岳」を用いた材料シミュ
レーション・インフォマティクスにより，より高
効率な有機太陽電池と光触媒の新材料設計
を実現し，産業レベルでの実装へ

11,025個の化合物
から51個の低毒性
ペロブスカイト太
陽電池を提案

高い変換効率を持つ正孔
輸送材料を設計

変換効率：24.4%



医療基盤：心臓シミュレータUT-Heart
[久田 俊明ら]

‐約20年前に東京大学で研究開発を開始
‐心臓の生理学的活動をありのままに、

マルチスケール（分子レベルから臓器レベルまで）
 マルチフィジックス（固体/流体力学、電気化学）
 で再現する世界に類例のないシミュレータ

‐そのため計算パワーが必要
→「京」と「富岳」で研究が加速

‐現在では(株)UT-Heart研究所が主体となり
臨床医学・創薬・医療機器開発

の分野で実用化研究を推進（以下に応用例を示す）

©UT-Heart Inc.



心房細動のシミュレーション
心房内にはランダムな興奮(re-entry) 心房内のCa濃度は低く細かく振動

心室への流入は急速流入期のみに起きる

P波がなくR-R間隔は一定しない

心室筋のCaチャネルの不活性化中に興奮波が到達⇒Ca放出量↓⇒収縮力↓⇒LV圧↓⇒大動脈弁開かないことがある

応用例 1

薬剤や治療機器の
効果を計算機上で
自在に試すことが
できる

©UT-Heart Inc.

大動脈の血流左心室内腔の血流

応用例 2 補助循環用ポンプカテーテルIMPELLAの性能評価

心筋梗塞模擬

梗塞部

心筋への負荷

圧容積関係 エネルギー損失

任意の状態の心臓に対し各種医療機器の性能評価を計算機上で行うことが可能

©UT-Heart Inc.

両大血管
右室起始

肺動脈狭窄
BTシャント

中隔欠損

人工血管による
外部流路設置

人工血管による内
部流路設置

肺動脈除去
BTシャント除去

応用例 3 小児先天性心疾患の手術シミュレーション

術後の血行
動態予測

各種術式による血行動態の改善を事前に計算機上で予測し、最適な手術を実施
現在、国立循環器病研究センター主導で多施設前向き臨床研究を実施中

次年度は医師主導治験を予定

©UT-Heart Inc.



ハイパフォーマンス材料シミュレーション・イ
ンフォマティクスを中核としたDX技術によ
り、光エネルギー変換材料を社会実装

革新的光エネルギー変換材料

交通

医療・介護

ものづくり
農業 食品

防災
エネルギー

スマートシティ

Society5.0富岳によるゲリラ豪雨予報のリアルタイム
実証実験等をベースに、ムーンショットプロ
グラム目標8に発展。連携を調整中。

極端風水害を回避

Society5.0へ向けた投資効果(RoI)の具体化・最大化

線状降水帯による集中豪雨・
台風による特別警報の可能性を、
数日程度のスケールで、より事前に

発表可能な技術を開発

短時間領域スケール予測

マテリアルDXプラットフォーム事業との連
携を創出し構想の実現へ

（調整中）

マテリアル

ムーンショットプログラム目標5と連携し、
「富岳」を広くゲノム系研究開発の

プラットフォームへ（調整中）

食料・農業

内燃機関用成果を直ちに応用。
日本・世界の人々の行動変容を促し、

社会に大きなインパクト

飛沫・エアロゾル感染リスク評価

社会シミュレーション(人流データをベース)
にフォーカスを当てた、インタラクティブな
スマートシティの実現へ（調整中）

スマートシティ

コロナ治療薬候補同定の成果を
踏まえ、AI・シミュレーション技術による
「富岳」創薬プラットフォームを構築し、
創薬のゲームチェンジへ（調整中）

創薬

2021年ゴードン・ベル賞
COVID-19研究特別賞受賞

新興ウイルス感染症にロバストで
健康・快適・サステイナブルな

室内環境設計への発展

室内環境設計

 理研がハブとして貢献（「富岳」Society5.0推進拠点を2021年4月に設置。ノウハウある機関との協働、民間視点の導入。）
 一つ一つの取組から技術的・制度的課題を抽出し、解決。あわせて取組事例を発信。取組が取組を呼ぶように。
 「富岳」デジタルツインを政策を超えた産学官プラットフォームへ。日本IT団体連盟から2022年度政策要望の一つに。

これら「富岳」デジタルツインでの胎動を大きなムーブメントへと発展

27
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創薬ターゲット探索： 疾患名・患者サンプルデータ等を入力して、疾患メカニズムや標的タンパクを推定するHPC/AIフロー

リード化合物創出： 標的タンパク質名を入力して、リード化合物を推定するHPC/AIフロー

富岳プラットフォームで知識とデータの集約を開始

• 「創薬ターゲット探索」 ⇒ 「リード化合物創出」に至るHPC/AIフローを構築
• 「富岳」を中心に、HPC/AIフローの自動化を図ることで、創薬の超効率化を実現

（理事長裁量経費と文科省「富岳」Society5.0推進利用課題採択）創薬DXプラットフォーム開発
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理研・京大・医薬基盤研・LINCによる計算創薬の中心拠点形成（国内外の競争相手の状況や関係）

理化学研究所 R-CCS

理研 (日本橋)

理研 (横浜)

京都大学
医学研究科

HPC/AI医薬PF部門

AIシミュレーション

AI

創薬・医療・生命科学

医薬基盤
健栄研

ライフインテリジェンスコンソーシアム
（80の製薬・IT・アカデミア） 富岳Society5.0推進拠点連携連携

2017年より横浜MIHで開始
2021年に神戸R-CCSに異動

• 2020年、内閣府主催 第2回日本オープンイノベーション大賞（厚生労働大臣賞）受賞
• 日本学術会議 第24期学術の大型研究計画に関するマスタープラン (マスタープラン2020)に選定



IDP（インフラデータプラットフォーム）からスマートシティへ

https://www5.cao.go.jp/keizai-shimon/kaigi/special/reform/wg6/20191105/pdf/shiryou2.pdf 30



取り組み事例その1：神戸市スマートシティ
◆神戸市、NTTドコモ、R-CCSの共同研究契約を2022年4月に締結
◆県市COE事業を活用して神戸市の防災や回遊促進の取り組みを支援するため、

2022年度は避難経路や避難時間短縮に向けたシミュレーションを実施
◆それらの成果を1月17日にプレスリリース及び動画作成・配信

関連するCOE事業
課題3（大石TL）、課題9（伊藤TL）

動画のイメージ図
載せる

31

■シナリオ
日付 ：平日、第二突堤でコンサートがある日または、休日でコンサートがある日
時間帯 ：日中（三宮周辺の人口が多いため）
災害想定：大阪北部地震のような遠方での災害が発生し三宮駅を通る公共交通（電車）が全て停止

■パターン
パターン１ ・第二突堤の1万人が一斉に駅に向かう。背景交通が一斉に駅に向かう。

・誘導なし、信号あり
パターン２ ・第二突堤の1万人がその場に留まる（第二突堤のリンクで留め置く）。

背景交通が一斉に駅に向かう
・誘導なし、信号あり

→パターン１と比較して、アリーナの人が移動しないだけでどれくらいの差があるか
パターン３（時間があれば）

・第二突堤の1万人が一斉の駅に向かう。背景交通が一斉に駅に向かう。
・誘導あり、信号あり

→パターン１と比較して、太い道を誘導するとどれくらいの差があるか
（特に細道の詰まり具合）



政策決定における「富岳」の可能性

32

IT連の政策要望（一部）「産学官デジタルツイン基盤の構築・活用」
（2021年11月12日のIT連理事会より）

 「富岳」が提供するデジタルツインの場で、産学官が関連技術・インフラを持ち寄っての協働を創出する仕組みを構築
 科学技術・イノベーション政策、産業政策、情報通信政策、健康・医療政策等で骨太に支援・推進される産学官の

取組に、「富岳」とその利用技術や関連最先端研究力を提供する仕組み
 「富岳」のデジタルツインを国主導でさらに高度化し、産学官の人材育成を推進



スーパーコンピュータによる線状降水帯の予測

2020年7月の豪雨による熊本県球磨村の様子
引用：https://www.nippon-foundation.or.jp/journal/2021/61147

発達した積乱雲の連なりで大雨をもたらす「線状降水帯」は、
大きな被害をもたらすリスクの高い気象現象。
2020年7月には線状降水帯による豪雨で熊本県球磨村では
河川の氾濫や土砂崩れ、床上床下浸水など甚大な被害をもたらし、
多くの方が亡くなった。
線状降水帯は事前に予測することが極めて困難。
気象庁では線状降水帯予測精度向上を喫緊の課題と位置づけ、
2022年6月から開始する線状降水帯予測において、
「富岳」を活用して開発中の予報モデルのリアルタイム
シミュレーション実験を実施。
また、気象庁は2023年3月から予測精度向上のために現在運用中の
スーパーコンピュータの約2倍の計算能力をもつ
「線状降水帯予測スーパーコンピュータ」を稼動開始。
この「線状降水帯予測スーパーコンピュータ」は、
「富岳」の技術を活用した富士通株式会社製
「FUJITSU Supercomputer PRIMEHPC FX1000」で主系と副系の2系統で構成。
今後「富岳」による技術開発の成果及び線状降水帯予測スーパーコンピュータの高い計算能力により、
気象庁の現業予報モデルを順次高度化予定（高解像度化、予報時間延長（10時間→18時間）など）

線状降水帯予測スーパーコンピュータ
引用：https://www.jma.go.jp/jma/press/2302/24b/20230224_press.pdf
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2023 Hyperion Report on Fugaku Values
2 years into full production since Mar 2021 (3 years since pre-production)
#1 Research Finding: Fugaku Will 
Likely Return 68 to 90 Times Its Costs

1. The potential economic value: 
• $15 billion from projects like those that were done on the K system 

($4 billion plus has already been accomplished on 6 projects)
• $50 to $75 billion from keeping Japan from shutting down its 

economy 
• $10 to $22.5 billion for large value industrial projects
• And a potential of $22.5 billion or more from addressing important 

SDG goals 

• For a total of $102 to $135 billion in financial value –
this represents a return of 68 to 90 times the 
investment in Fugaku

© Hyperion Research 2023 1

The Fugaku potential returns are very strong

#4 Research Finding: Fugaku Is 
Focused On Creating Industrial 
Economic Growth

4. Fugaku is more focused on supporting industrial 
growth and helping companies create economic 
value vs. focusing more heavily on pre-competitive 
R&D. Riken has a strong industrial outreach 
program which is more industry-friendly than most 
other nations. 
• The focus is more directly on increasing Japanese 

companies’ economic growth and competitiveness (and 
not only on longer term R&D). 

   

By directly supporting industry with a strong outreach program 

#3 Research Finding: Fugaku Is 
Focus On High Value SDG's

Projects in these areas include:
 Disaster prevention, resilience to urban wind disasters and 

heat islands, wind resistance safety of bridges, realization of 
Society 5.0, availability of large-scale computers and entry 
of non-professionals into computation, increased 
international competitiveness in automobiles/manufacturing, 
safe behavior criteria for COVID-19, preventing spread of 
COVID-19, drug discovery, research and development of 
new materials, new products, fuel cells, efficiency in 
combustor and furnace design, and the efficiency of large 
offshore wind power generation.

   

Fugaku researchers are addressing a broad set of SDG's

#2 Research Finding: Researchers 
Are pleased with The Design and 
Operations of Fugaku

2. The percentage of the researchers that like the 
Fugaku system design and operations is one of the 
highest seen in our studies with only a few that 
aren’t pleased with the system design. 
• Most sites around the world typically have only 60% to 

75% of the researchers pleased with their system design 
& approach. 

© Hyperion Research 2023 1

The Fugaku potential returns are very strong



• 世界のICT市場（支出額）は、スマートフォンやクラウドサービ
スの普及などにより、2016年以降増加傾向で推移しており、
2021年は465.2兆円（前年比12.5％増）

• 日本の民間ICT市場（ICT投資額）は、＜中略＞2020年度は12兆
9,700億円（前年度比0.6％増）であり、
2021年度以降、さらに増加する予測

（総務省 令和4年版 情報通信白書より）

「富岳」発のイノベーション展開の加速

＊：Hyperion Research社「2022 年度スーパーコンピュータ『富岳』の波及効果に関する分析調査」
Hyperion Research社は、米国エネルギー省の依頼に基づき開発したスパコンの経済影響に関する調査分析手法を使用（HPC投資を公共部門の非財務的な科学技術革新（研究収益，ROR）
および民間部門の財務的投資収益（ROI）に直接関連付けることができるマクロ経済モデルを用い、科学・工学分野の専門家のレビューも踏まえて経済効果を試算）。
今回の調査では1ドルは130円として換算。また、本調査では、産業界とアカデミアの「富岳」ユーザ42名に対するアンケートおよびヒアリング調査を実施。

• 「富岳」には、科学技術分野はもちろんのこと、例えば、新しい産業プロジェクト（創薬、AIなどの新技術、SDG’sへの
取組、感染症対策など）の成果による経済への影響が十兆円を超える規模となる可能性が試算されるといったHyperion社の
分析調査＊があるなど、幅広いイノベーションにつながるポテンシャルが見込まれる

• 経済的な収益を伴わない科学技術革新への波及効果も、「富岳」は世界の有力コンピュータの中で顕著＊

ユーザから、富岳を利用したプロジェクトを科学分野の視点からも高い評価、また、回答者の多くが「富岳」がなければ「プロジェクトは
不可能」と回答
 - 「富岳」を利用した評価プロジェクトの27％が、科学的重要性カテゴリーで最高位と評価
 - 評価プロジェクトの35％が、科学的影響度の高いカテゴリーと評価

   - ユーザーの68％が「富岳」の研究プロジェクトに企業が参加したと回答
- ユーザーの88％が日本が 「国家的フラッグシップ・スーパーコンピュータ 」を維持することが必要であると回答

産業のデジタル化、DX化が進展する中、「富岳」及び得られた研究開発成果は、広く活用されることで、
Iイノベーションを起こし、大きな経済効果等につながるポテンシャルを有している

→ 幅広くかつ円滑にイノベーションにつなげるために様々な取組を進めることが重要！
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(2023年MoU締結 AWS & R-CCS)
クラウドを通じた富岳の成果の拡張

High ISA (Arm+SVE) & 
Performance

Compatibility

「富岳のクラウド化」

“Cloud APIs on Fugaku” 
富岳がクラウドの一員(既存)
例: S3プロトコルの実装
「クラウドの富岳化」

“Virtual Fugaku”
富岳のアプリ含むソフトウェア
スタックのAWS上での実現(今回)

全体が仮想化=>ユーザは適材適所の富岳クラウド環境利用
例：企業は最先端の研究開発は富岳、製品開発はAWS、

研究成果を即時に製品開発に反映可能

AWS Graviton3/3E (2022) 
Arm+SVE CPU

Amazon EC2
C7g/C7gn instance

Fujitsu-Riken A64FX HPC 
(2018) Arm+SVE CPU

Fugaku/FX1000

Riken R-CCS SC
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富岳
 A64FX

「富岳」のソフトウェアやアプリケーションの成果を商業クラウド上で企業等が開発や実運用で直接
利用できるような環境を整えること、いわばクラウドの「富岳」化を目指しAWSとMOUを締結し、
「富岳」の機能がクラウド上に仮想的に再現されるソフトウェア環境の構築に向けた研究協力を実施
2023年8月にR-CCSアプリ（GENESISが有力）でまずはSaaS※開始を目指す

※ Software as a Service（サービスとしてのソフトウェア）、インターネット上で使えるインストール不要のソフトウェア、もしくはその提供形態のこと。

 「富岳」成果を広く普及させるためのプラットフォーム戦略
 共通ソフトウェアスタックをクラウド上に実現 → AWS Graviton3上での富岳成果活用
 「富岳」アプリのAWS移植 ＋「富岳」利用状況（SPACKログ） → 「共通」ソフトウェアスタックを定義

R-CCSアプリ, 成果創出加速
プログラム, OSS/ISVなどの

アプリケーション群

AWS
 Graviton3 等

バーチャル富岳

富岳向け開発・実行環境
（コンパイラ, ライブラリ,

ミドルウェア等）

アプリケーション群

AWS向け開発・実行環境
（コンパイラ, ライブラリ,

ミドルウェア等）

アプリケーション群

開発環境・実行環境
(コンパイラ等ソフトスタック)

Fujitsu-Riken A64FX HPC (2018) 
Arm+SVE CPU

AWS Graviton3/3E (2022) 
Arm+SVE CPU

企業等が開発・運用
で利用できる環境

Fugaku OpenOnDemand
GUI Applications Portal

「富岳」のクラウド化に加え、クラウドの「富岳」化
（クラウドを通じた「富岳」のハードのみならずソフト・アプリ・サイエンス成果の拡張・普及）



String method in GENESIS (c7g.16xlarge & Fugaku )
• GitHub: https://github.com/genesis-release-r-ccs/genesis
• version :  2.1.0
• Benchmark set : Under construction (Same system with https://www.r-

ccs.riken.jp/labs/cbrt/wp-content/uploads/2022/03/tutorial22-9.1.zip)

Ribose Binding Protein 
(54,523 atoms x 16 replicas)

https://www.r-ccs.riken.jp/labs/cbrt/tutorials2022/tutorial-9-1/

(output is included)
MTS  (∆t=2.5fs, long interaction 5fs)

16
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Graviton 3
Fugaku



 高性能計算の科学 Science of High Performance 
Computing (towards ‘Zettascale’)

 高性能AIの科学 Science of High Performance 
AI

 量子-HPCハイブリッド計算の科学 Science of
Quantum-HPC Hybrid Computing

 高性能計算による科学 Science by High 
Performance Computing

 ：

 高性能AIによる科学 Science by High 
Performance AI (AI for Science)

 量子-HPCハイブリッド計算科学による科学 Science 
by Quantum-HPC Hybrid Computing

今後の新たなチャレンジ：更なる計算による科学的イノベーションの加速

Silicon Photonics Optical 
InterfaceCompute Centric Accelerator

3D SRAM

3D SRAM

3D SRAM

Strong Scaling / Compute 
Intensive Accelerator
Low Latency 3D SRAM

Many Core General Purpose CPU

3D SRAM

3D SRAM

3D SRAM

High Capacity DRAM

High Capacity DRAM

High Capacity DRAM

High resolution 
3D volumes from 

MRI

AI: Deep Neural 
Networks

+

Supercomputers
(Fugaku, Frontier, ABCI)

AI-powered 
Multi-compartment 

segmented 3D 
volumes

Immersive VR to 
visualize and 

annotate
Human expert 
segmentations

Verification

Mouse Brain 
Simulations

+
Supercomputers

(Fugaku, Frontier, ABCI)

Assimilate

Cellular Connectome with Modules and Cell Types Info

GROUP 1: AI-powered Extraction + Advancing Modeling in Neuro-simulations

GROUP 2: Image Reconstruction and Visualization

Collab with 
Duke U. and 

ORNL

GROUP 2: Advancing Understanding of Mouse Brain

Large-scale optical measurement of CS activity on cerebellar cortex

3D Volumetric 
Segmentation 
Powered by 
LLMs

5 micron
resolution =>
could 
replicate 
entire brain 
connectome 

Full digital 
twin of brains 
possible!

AuroraGPT
GPT Fugaku etc.

Ongoing DoE-MEXT AI-HPC Grand Challenge on Whole Brain Digital Twin

8k x 8k x 8k 
resolution

Actual problem solved by this new solver on whole system of Fugaku (7,312,896 parallel 
omputation on 152,352 computer nodes (=609,408 MPI processes × 12 OpenMP threads) )

     
        

Generalizable New Algorithm with Integration of HPC & AI for Earthquake Simulation 
to achieve effective 10 Exascale performance on Fugaku [Ichimura et. Al.]

(Towards Effective Zettascale)

• Requires 10 Exascale Performance due to resolution, multi-
physics requirements, etc.

q

x25 Equation-based modeling 
+ Data-science AI Surrogate

X42 hardware performance 
improvement from K to Fugaku

x1070 speedup, EFFECTIVE
10 EXASCALE PERFORMANCE

+

1

Quantum Hybrid Computing Infrastructure for Riken TRIP
(R-CCS, RQC w/iTHEMS, AIP、Feasibility Study etc.)

World’s Largest Q-C Hybrid Computing Infrastructure

Tightly Coupled LAN
(For variational algorithms, 

low latency, high BW)

• Quantum BLAS
• Qiskit：IBM prog. Framework incl. transpiler
• Cirq：Google quantum prog. tool
• TensorFlow Quantum: Quantum ML
• Q#:Microsoft quantum prog. Tool.
• Qulacs：Osaka-u prog. Tool
• QunaSys simulation
• Covalent: Agnostiq、quantum HPC workflow
• PyQubo：converts combinatorial optimization 

problem into QUBO

Unified IL for QC/Hybrid

Quantum Alg.Quantum SW Stack

NISQ Alg

Quantum Machines (RQC, 
multiple vendors)

Quantum Computers (Physical & Simulated)

FPGA
Directly
observable

Multiple simulators on 
Fugaku (R-CCS/RQC)

Fugaku

Algorithmic Descriptions

Hybrid Variational 
Algorithms

Dedicated Simulator Machine
(classic)

Near-QC Hybrid
Programming＆API

Hybrid Programming API
＆Workflow Scheduler

Classical HPC Infrastructure

Dedicated 
Simulator 
Machine 

(Quantum Sim)

R-CCS DC

Also establish Quantum Hybrid 
Computing Division @ R-CCS 2023/4/1

AuroraGPT

Catalyst



アプリケーション
→ 目的と

DOEレポート

将来は、AI for Science, 特に高度化したAGI＊により、本質的な科学的な発見とイノベーションの達成が行われるなど、
科学分野や産業分野をはじめとするあらゆる分野で大きな変革が進む可能性

＊汎用人工知能：Artificial General Intelligence

我が国としてAI for Science技術や基盤を持たないと、将来、AI分野にとどまらず、
  科学技術・イノベーション分野全体で、我が国が世界のトップ集団から遅れる！！
  →「富岳」を中心としたAI for Science、それが再び戻って Science of AIのテーマにもなる

41

AI for Science を巡る動きと富岳
（Science of AI=AI自身の深化研究、とは異なる）

〇 AI for Scienceは科学の在り方を根本的に変える可能性→物理シミュレーションに加え、莫大なAIの高度学習が必要
〇 近年、シミュレーションを模倣するサロゲートAIや、Chat GPTに代表される生成系AI・大規模言語モデルの爆発的進化

 今後、それらが言語や画像といった単一情報だけでなく、より人間に近いアウトプットの創出、
 多様かつ膨大な情報（マルチモーダル）の同化・活用・同化など、さらに技術が高度化し困難な科学問題の解決へ適用

〇 国際的には、AI for Scienceの研究開発の動きは始まっているが、我が国は遅れている
（米国DOE：大規模なサロゲート構築や、一兆規模のパラメータの科学分野用の大規模基盤モデル学習を
 保有するエクサスケールスパコン上で遂行など、次世代のAI基盤モデルの開発プロジェクトをスタート）

〇 一方で、AI基盤モデルの活用等を規制する声が上がっており、技術を保有しないと利用に制限がかかる
 可能性（EUは域内のAIの利用について、一部を制限または禁止する規制案を発表。）



AI大規模基盤モデル学習基盤
→ 高度な情報処理など
（多様な情報の統合処理、

並列処理など）

研究データ
→ データの多様化

・複雑化
AI for Scienceア

プリ
→ 科学分野に応
じ、多様なデータ
や新たな基盤モデ
ルを活用した高度

化など

理研TRIPに習い、①研究データ、②AI大規模学習基盤、③AI for Science手法・アプリを連結・連携させた研究開発と、
多様化・複雑化するデータ群や情報処理等に対応できる「重いＡＩ」の開発を、「富岳」を活用して取り組むことが鍵！！

〇 これまで日本のAI開発では、プロンプトエンジニアリング注１やAPI注２の開発・発展などが主流であり、ＡＩ基盤モデルなど開発では出遅れ。

〇 一方で、AI大規模基盤モデルの開発に必須となるＨＰＣＩ技術（スパコン「富岳」やデジタルツイン技術など）については、現状、
世界のフロントランナーの一員。また、5月に「富岳」政策対応利用課題で、東京工業大学、理化学研究所をはじめとする6機関・企業で

「富岳」を活用した大規模言語モデルのための基盤モデルの構築に向けた研究を採択
注１：プロンプトエンジニアリングとは、言語モデル（LMs）を効率的に使用するためのプロンプトを開発および最適化する技術
注２：API（アプリケーション・プログラミング・インターフェース）とは、ソフトウェアの一部機能を共有する仕組みのことを指し、具体的にいうと、

「機能の一部を公開しているソフトウェア」と「公開された機能を使いたいソフトウェア」をつなげるインターフェースのこと。

我が国の現状

我が国がAI開発に必要となるHPC技術に強みを持っているうちに、産官学の関係者が連携して、AI for Scienceに活用できる
次世代の大規模モデル(サロゲート、言語モデル等)の研究開発に着手することが急務（米国との協力可能性も視野に）

今こそ、AI for Science (AIによる科学)の研究開発の推進が必要
(Science of AI=ピュアなAI自身の深化研究、とは異なる)

理化学研究所は、世界トップレベルのスパコン「富岳」はもち
ろんのこと、HPCIやAPIをはじめ必要となる多様な技術の研究
開発のリソースや国内外の研究ネットワークを有している

→ R-CCSでは、「富岳」開発や利用等で得られた知見
を活かして、上記の問題解決に向けて、TRIPプロ

ジェクトなどで中心的な役割を果たす
富岳でのAI for Science 基盤技術・構築研究

DL4Fugaku (富岳/Arm用深層学習加速ライブラリ)
MLPerfHPC (富岳上の10万ノード規模イエンス学習)
GPT Fugaku  最新の言語基盤モデル学習プロジェクト

富岳でのAI for Science応用研究：AI/HPC創薬基盤、AI・HPC融合の
自動車などの工業デザイン最適化、AI・HPC融合でのペロプスカイト太陽
電池や高耐熱ポリマーデザイン、等多数 42



複雑な科学実験
システムやスパコン
のデジタルツインの
モデル化・制御
Manufacturing

Surgery
Reactors

MobilitySimulation

Instrument 
ControlScreening

Materials 
Discovery

基盤モデルによる
自動的な科学に
おける発見
（AGI科学者）

スパコンによるAI for Scienceのイノベーション

サイエンス用
プログラム
自動生成

Debugging Coding

Optimization
Security

Translation

サロゲートモデル
(AIでのシミュレー
ションの代替加速)

Parameter 
Search

Augmented 
Simulations

Optimization

科学研究に適した
基盤モデル

SynthesisDistillation

Q+A
WritingIntegration

Protocols

AIによる科学
における生成・
デザイン

Devices
Materials

Proteins

化合物

Original slide courtesy Rick Stevens, ANL, 2023

学習（推論も）にスパコンを要する
大規模モデル「重いAI」

大規模観測
データ処理
モデル
Segmentation

Recognition

AI for Science
の究極目標 43

「認識」

「生成」「模倣」
Assimilation
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創薬における生成系AI for Science：「富岳」によるシミュレーション×AI創薬

？

？

？

ドッキングシミュレーション

剛体/MD計算

複合体構造候補 結合エネルギー計算

MD/QM計算

構造活性相関AIモデル構築

実測データを説明づける
複合体構造の同定

GCN/MLP
回帰予測

高活性化合物のAIデザインMDによるON/OFF-
Target結合評価

NAD関連タンパク MD/ColDock SBMolGen/DQN

活性実測

RK-9074594を含む
ヒット/類縁化合物

NNMT
阻害剤

化合物
合成

合成可能な化合物
ライブラリー構築

（金沢大・国嶋）

1

「富岳」によるNNMT／
化合物結合様式の解析

深層強化学習による高活性
化合物のデザイン
（理研 R-CCS・京都大：奥野）

（金沢大：平尾・荒川）

一般化可能な新たなアルゴリズム: 
物理シミュレーションとAIサロゲートの組み合わせ

従来の偏微分方程式の最先端の解放 + データドリブンなAI サロ
ゲートを「富岳」の上に実現（25.5倍性能向上）

京から富岳への42倍のハードウェア性能向上

10 エクサ級の解析性能（1070倍)、震源から地層、
建物、避難など総合的なシミュレーションが可能に

+

断層から都市までを含む，関東地方256000 × 205000 
× 100000 mの領域における最小分解能0.125mの超高
詳細有限要素モデルによる地震シミュレーション

HPC Asia 2023にてベストペーパー賞を受賞

■富岳全系（7,312,896並列）までス
ケールする超並列計算物理シミュレー
ションとデータ学習のハイブリッド手
法を開発し，断層-都市超高詳細解析を
実現
・非構造低次有限要素法によるテラ自
由度級大規模非線形動的解析．
・京コンピュータ比1070倍（本手法で
25.5倍，京→富岳で42倍）の性能向上
・1.201 兆自由度の問題を19.216兆の
データから学習しながら解く
・この規模・性能の地震シミュレー
ションは日本でのみ実現．最近の計算
機では性能が出にくい非構造低次有限
要素解析において独自技術があるため

サロゲートと物理シミュレーションの連携による10エクサ級のシミュレーション
市村、藤田ら(東大地震研・理研 R-CCS/AIP)

Generalizable New Algorithm with Integration of HPC & AI is developed to achieve effective 10 Exascale 
performance

独立した二つの問題に
分解して解く

実現が難しい & 10 exa FLOPS級の問題
「京」は0.01 exa FLOPS級
「富岳」は0.42 exa FLOPS級

 
 

相互作用   

同様の手法で富岳NEXT世代
ではゼータ(Zetta)スケールを

目指せる

「富岳」による物理シミュとAIサロゲートが融合した
ペロプスカイト太陽電池材料の開発[中島ら,R-CCS]

「京」での材料シミュレーションにより，有機太陽電
池と光触媒の新材料設計を実現
この知見をもとに「富岳」を用いた材料シミュレー
ション・とサロゲートAIにより，より高効率な有機太
陽電池と光触媒の新材料設計を実現し，産業レ
ベルでの実装へ

「京」時代：シミ
ュのみで 11,025個
の化合物から51個
の低毒性ペロブス
カイト太陽電池を
提案

富岳時代：BD・AI・シミ
ュが融合し数百万の候補
から高い変換効率を持つ
正孔輸送材料を設計

変換効率：24.4%

サロゲートAI
高速な網羅的選別

1

 デザイン性を考慮した空力最適化フレームワーク

物理シミュ＋サロゲートAI+生成AI：デザイン性を考慮した空力最適化
[坪倉ら・R-CCS]

パラメトリックな形状モーフィング

複雑現象統一的解法フレームワーク
“CUBE”による空力シミュレーション

多目的進化アルゴリズム “CHEETAH/R”

デザイン性に関与する
形状パラメータ

空力性能 + デザイン性

スーパーコンピュータ”富岳”

第一世代

突然
変異

交叉

第二世代 第三世代

形状データ
サロゲートによる予測

形から受ける印象の評価

AI (機械学習)による予測評価技術の導入
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 Tsunami simulations to generate training data
 Training Input data: Tsunami waveform in offshore areas
 Training Output data: Flooding conditions in coastal areas

 Training an AI model to predict flooding condition in coastal areas 
from Tsunami wave format in offshore

 This approach makes it possible to accurately and rapidly obtain 
detailed flooding forecast before landfall of Tsunami

Development of NN for High-resolution, Real-Time Tsunami Flood 
Prediction (Fumihiko Imamura group [1])-Surrogates

[1] (Press release) International Research Institute of Disaster Science, Tohoku University, Earthquake Research Institute, The University of Tokyo, Fujitsu Laboratories Ltd.Fujitsu
Leverages World’s Fastest Supercomputer ‘Fugaku’ and AI to Deliver Real-Time Tsunami Prediction in Joint Project

Fig 2. Comparison between anticipated flooding (tsunami source model created by 
Cabinet Office of Japan with tripled wave heights) of Nankai Trough Megathrust 

Earthquake and prediction results of newly developed AI
Fig. 1 Overview of tsunami prediction with AI

Priority Application

プレゼンターのノート
プレゼンテーションのノート
Abstract: (Refer to a press release reference on the slide)
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 購買者がクルマに求めること
 燃費の良さ・外装デザインがTop10入り

 クルマの”外形”は、双方に影響
 空気抵抗  燃費
 様々な形の特徴  デザイン
 性能両立のための擦り合わせの苦労

デザインと空力性能の両立が求められる車体外形の設計

自家用車を持っている 20 歳～69 歳のドライバー1,000 人に聞いた 「クルマ選びと
クルマの利用に関する調査 2021」,（株）ホンダアクセス プレスリリース, 2021年3月16日

小泉巌, “CX-4のデザイン”, マツダ技報, No.34, 2017.
フォルム

プロポーション
サーフェスストラクチャ

（面構成）

ディテール

𝐶𝐶𝐷𝐷 =
𝐹𝐹𝐷𝐷

�1
2𝜌𝜌𝑈𝑈

2𝐴𝐴

デザイナー エンジニア

空気抵抗係数

車体周りの流れ車体外装のデザイン要素

プレゼンターのノート
プレゼンテーションのノート
１．何故、デザインを考慮した最適化が必要なのか？
２．具体的にどうやってデザイン性を数値化するのか？
３．多目的最適化のフレームワーク
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 デザイン性を考慮した空力最適化フレームワーク
物理シミュ＋AI：デザイン性を考慮した空力最適化フレームワー

ク

パラメトリックな形状モーフィング

複雑現象統一的解法フレームワーク
“CUBE” による空力シミュレーション

多目的進化アルゴリズム “CHEETAH/R”

デザイン性に関与する
形状パラメータ

空力性能 + デザイン性

スーパーコンピュータ”富岳”

第一世代

突然
変異

交叉

第二世代 第三世代

形状データ
超高速な性能予測

形から受ける印象の評価

AI (機械学習)による予測評価技術の導入



創薬における生成系AI for Science：「富岳」によるシミュレーション×AI創薬

？

？

？

ドッキングシミュレーション

剛体/MD計算

複合体構造候補 結合エネルギー計算

MD/QM計算

構造活性相関AIモデル構築

実測データを説明づける
複合体構造の同定

GCN/MLP
回帰予測

高活性化合物のAIデザインMDによるON/OFF-
Target結合評価

NAD関連タンパク MD/ColDock SBMolGen/DQN

活性実測

RK-9074594を含む
ヒット/類縁化合物

NNMT
阻害剤

化合物
合成

合成可能な化合物
ライブラリー構築

（金沢大・国嶋）
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「富岳」によるNNMT／
化合物結合様式の解析

深層強化学習による高活性
化合物のデザイン
（理研 R-CCS・京都大：奥野）

（金沢大：平尾・荒川）



GPT Fugaku:富岳上でLLM学習を大規模に分散スケール
GPT-Fugaku Team

DL4Fugaku Team @R-CCS

DL4Fugaku Team @LLNL/Fujitsu

And many others in the superteam of Japan and friends….. (Cornell U, Tohoku-U, 
various companies)

大規模LLM学習を可能にするには、スパコンにおける大規模並列のテクノロジや
その経験と、DNN特にTransformer系の大規模並列化固有の問題に対する技術、更

には自然言語学習に関する多くの研究上の知見・経験が必要

0
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M=N=K

A64FX - small GEMM
autoGEMM LIBXSMM OpenBlas

Horizontal Scaling

Vertical Scaling

NLP

Rio 
Yokota

Satoshi
Matsuoka

Slide from FugakuGPT/Rio Yokota

1000万ノード時間級でGPT3.5
相当の学習は可能に

→「富岳」政策枠で文科省が対
応
(富岳のトップシミュレーショ
ンの数倍~数十倍の計算量)
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研究の背景：３次元構造のマルチモーダル生成基盤AI
• ３次元構造の生成AI研究の活発化

 StableDiffusionのような画像生成AIだけでなく，テキストから3次元形状を生成するAIも2022年以降，続々と登場．
 ShapeNet等の3次元形状とテキストのデータセットを，確率的深層生成モデルに学習させたもの．

自然言語・画像・動画に比べて，3次元形状のデータセットは圧倒的に少ない．
構造力学的設計に応用可能なデータセットは未だ提案されていない．

DreamFusion by Google
(2022年9月)

Magic3D by NVIDIA
(2022年9月)

Magic3D by NVIDIA
(2022年9月)

50/11



基盤生成モデルによる次世代BEVの構造最適化[西口ら]
• ギガキャスティングに基づく次世代BEV構造の衝撃

 SpaceX社の冶金技術（アルミニウム）を活用したTesla社のギガキャスティングの登場により，従来の５０％
のコストで車体構造の製造が可能となった．

 2022年，NIOやXPeng等の中国を代表するBEVメーカーに加えてボルボ社も，ギガキャスティングの採用を発表．
2023年6月，トヨタ自動車もギガキャスティングの採用を発表．

幾何学的自由度が高い構造設計が可能
トポロジー最適化は，線形弾性体かつ微小変形の問題にしか適用できない．つまり，クラッシャブル・

ゾーン（車体前方部・後方部）の最適構造を探索するのは現状では困難．

テスラのギガキャスティング構造
（アルミニウム）

テスラのギガキャスティング装置
（アルミニウムのダイキャスト装置）

CUBEによる線形トポロジー最適化
（剛性最大化）

51/11https://mobi-ima.theletter.jp/posts/c2fd7530-3155-11ed-8009-bd8857db90e9
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 2023年4月のBabyAGIの開発・公開に端を発して、GPTを利用したAGIの開発がOSSコミュニティ
を中心に急速に進んでいる：BabyAGI, AutoGPT, AgentGPT, GoalGPTなど
 ゴールを与えるだけで、GPTが自動的にWebなどをサーチ、評価して、新たなゴール生成を繰り返す

 AGI科学者：これを応用し、高度な基盤モデルを用いて、科学の探求プロセスをAIが行う試みがはじ
まっている。例: Emergent autonomous scientific research capabilities of large 
language models: https://arxiv.org/abs/2304.03442

 例えば、あるテーマに関し、過去の文献を調べ、新たな仮説や理論を立て、スパコンのシミュレーションで
それらを検証し、その結果を評価し、理論を修正して新たなシミュレーションを行う、という一連の人間の
科学者が行うプロセスを、基盤モデルがすべて自動化する。その場合、スパコンの単一のシミュレーション
ではなく、複数の基盤モデルAIが複雑な研究ワークフロー
にリアルタイムに絡む必要があり、基盤モデルスパコンと
物理シミュレーションスパコンは密結合されている必要がある。

LLMベースのAGIによる共同研究者としてのAGI科学者
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COVID飛沫感染デジタルツイン：「富岳」による高精度・高速・多
ケース解析、我が国の感染拡大抑制に大いに貢献

AGI科学者に向けて：富岳COVID-19飛沫感染シミュレーション研究のChatGPT4による再現
（プロンプトのみによる実験)

2021年ACMゴードン・ベル賞COVID-19研究特別賞
「富岳」を用いたCOVID-19の飛沫・エアロゾル拡散モデル

感染症疫学のデジタルトランスフォーメーションに初めて成功

坪倉誠チームリーダー
理化学研究所
計算科学研究センター
複雑現象統一的開放
研究チーム
（神戸大学大学院シス
テム情報学研究科教
授）パーティションの高さの影響（提供：理研・豊橋技

科大，協力：京工繊大，阪大）

研究の目標を与えただけで、飛沫
シミュ研究全体のアイデアやプロ
セスをほぼ再現し、かつ、スパコ
ン用のシミュレーションのプログ

ラムも自動生成
対話結果=> https://shareg.pt/BW8IG7e

https://arxiv.org/abs
/2110.09769
注：最初のプリプリン
トが公開されたのは
2021年10月なので、
GPT4の学習対象には
なっていない筈

更に最新のHPCや感染症研究のドメ
イン知識を入れれば、我々の研究の
完全再現が可能であると確信
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https://arxiv.org/abs/2110.09769
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 https://cs-forum.github.io/hpci-aplfs/roadmap-2014/

 創薬・医療、総合防災、エネルギー、社会経済科学、生命科学、
物質科学、ものづくり、基礎物理などのテーマで、5-10年後に(富岳で計算パワーが100倍
程度になったら)どのようなブレークスルーがあり、社会貢献をし得るかをコミュニティが執筆

分野の主要なスパコン上のシミュレー
ションのアプリケーションプログラムに
関し、用いられるアルゴリズム、要求さ
れるシステムのパラメタ(計算性能、メモ
リ帯域など)、主要なアルゴリズムなど
を、フォーマットに従って記載

AI for Scienceの俯瞰的ロードマップ白書の必要性
富岳(ポスト「京」) アプリケーション Feasibility Study 2012-2013から学ぶ

同様の分野横断のトップダウン
のAI for Science Feasibility Study 
=> 富岳NEXTのFeasibility Study 
の体制を直接活用が近道

DOEレポート

参考：DOEの最新
レポート

54

https://cs-forum.github.io/hpci-aplfs/roadmap-2014/


 更なるAI-5.0・デジタルツインの高度化・拡大・普及を目指す基盤および技術的礎として
 →第一原理シミュレーション・大規模かつ「デジタルツイン」向けの柔軟なAI・リアルタイムを

含む大規模データ同化をシームレスに行えるスパコンは？
 大規模生成系AIや量子計算との融合も見据える（理研TRIPなど)

 我が国も関与する最先端のデバイス・パッケージングを前提
 我が国の半導体戦略との整合→他省庁や米国(米国エネルギー省や産業界)との連携

 ムーア側の減速に伴う、アーキテクチャ・アルゴリズム・ソフトウェアの変化
 デジタルツインの種々のシナリオ・ワークフローとの新たなコ・デザイン

 世界のITプラットフォーム・エコシステムへの技術的訴求
 世界レベルでの主要プレイヤーとのパートナーシップ(Intel, NVIDIA, AMD, HPE, …)
 「ベンチマーク一位」「AI(のみ)でリード」などの一点豪華主義傀儡目標は立てない

富岳NEXTへ向けて
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 文部科学省「次世代計算基盤に係る調査研究」事業
 実施期間：令和4～6年度
 令和5年度予算額: 10.2億円

  （令和4年度予算額: 4.3億円）
 ポスト「富岳」時代の次世代計算基盤の戦略的整備に

向けた調査研究→実現可能なシステムの選択肢の提示
 要素技術の研究開発（日本で開発する独自技術の特定）
 技術課題や制約要因の抽出

富岳Next スケジュール予測
2020

R2
2021

R3
2022

R4
2023

R5
2024

R6
2025

R7
2026

R8
2027

R9
2028
R10

2029
R11

2030
H12

2031
H12

TSMC N5 TSMC N3TSMC 
N4 TSMC N2 TSMC N1.4?

Intel 10nm Intel7 
(10nm+)

Intel
4

Intel
3

Intel
20A Intel18A Intel15A?

半導体
プロセス
予測

公
募

調査研究 開発PJ
(基本設計)

開発PJ
(詳細設計)

開発PJ
 (製造・設置)

取組概要
SDGs・Society5.0の実現に向けた課題解決のためのプラットフォームとして、今後の科学に「研究DX」を
もたらす高度なデジタルツイン実現の基盤となる汎用性の高い次世代計算基盤実現を目指し、あるべき
アーキテクチャやシステムソフトウェア・ライブラリ技術について、アプリとのコデザインを通じた調査研究を行う。
電力制約の下でデータ移動を高度化・効率化する“FLOPS to Byte”指向のシステム構築を、
アーキテクチャ開発からアルゴリズム設計、アプリケーション技術に至るまで実践する。
調査研究の現状

アーキテクチャ調査研究
 複数ベンダーとシステム全体や構成要素の可能性を調査

（三次元積層メモリ技術、チップ間光接続技術など）
 アーキ候補の抽出、ベンチマーク評価・解析を実施中
システムソフトウェア・ライブラリ調査研究
 重用システムソフトウェアの富岳へのポーティング評価を計画

（OneAPI, DAOS, Cuda Quantumなど）
アプリケーション調査研究
 アーキ評価可能なベンチマークセットを構築、将来アプリの調査

（将来的なCI/CDベンチマーキング環境構築の準備）
プロセッシングエレメントの要素技術例
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富岳と異なり、当初から日米の一級のスパコンベン
ダーが参加本年度にさらなる追加やDoEとの協業
を検討
また、本年度中に、ある程度の候補システム(複数)
の初期概要を得るのが目標

次世代計算基盤に係る調査研究（FS）と理研チームの概要



Next Generation Scaling is Hard
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FugakuNEXT Plans – Breakthrough Bandwidth Monster
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Overview of Feasibility Study for FugakuNEXT

 “Feasibility Study for Next-Generation 
supercomputing infrastructure” by MEXT
 Period: FY2022-FY2024
 Budget: $755K@FY2024
 Goal: propose technology/architecture/system 

candidates for FugakuNEXT
 Organization: RIKEN with multiple HPC venders,   

major Universities, and National Labs in JP

FugakuNext Expected Schedule
2020

R2
2021

R3
2022

R4
2023

R5
2024

R6
2025

R7
2026

R8
2027

R9
2028
R10

2029
R11

2030
H12

TSMC N5 TSMC N3TSMC 
N4 TSMC N2 TSMC N1.4?

Intel 10nm Intel7 
(10nm+)

Intel
4

Intel
3

Intel
20A Intel18A Intel15A?

Expected
Technology

Node

C
F
P

Feasibility
Study

FugakuNEXT PJ
(Detailed Design)

Production &
Installation 

FugakuNEXT
PJ

(Basic Design)

 Objective

-

 Research items
 Studying trends in techs & architectures

 CMOS, packaging, Si-Photonics, etc.)
 CPU, GPU, accelerator, memory, etc.
 Inter connect, I/O, storage, etc.

 Workload analysis and perf evaluation
 Analyze data/loop structure etc.
 Benchmark evaluation

 Investigating arch candidates and feasibility
 Examine elementary techs and initial arch.

RIKEN’s strawman 
node architectureOverview of Architecture Research

Arch research group
Coordinator: RIKEN

(GL: Sano) 

Subgroup 1
RIKEN BDR
(SGL: Taiji)

Subgroup 2
Fujitsu [Co-I institution]

(SGL: Shinjo)

Subgroup 3
Intel [Co-I institution]

(SGL: Yazawa)

Subgroup 4
AMD [Co-I institution]

(SGL: Yoshida)

Subgroup 5
NVIDIA (Collaborator) 

(SGL: Wells)

Subgroup 6
HPE (Collaborator)

(SGL: Negishi)

Investigating technological possibilities, finding
what architectures and technologies are best and
feasible, and drawing development roadmap Implementation Approaches
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Organization Chart of System Research by RIKEN
GL: Group Leader
AD: Advisor
SGL: Sub Group Leader

Architecture Research Group System Software and Library Research Group Application Research Group

(Representative Institution) RIKEN R-CCS
【PI: M. Kondo, AD: S. Matsuoka(R-CCS)】

System Research Team

RIKEN R-CCS
【GL: Sano, Co-GL: Miwa (UEC), AD:Amano (Keio)】

Architecture Research Group
RIKEN R-CCS

【GL: Sato,Co-GL:Katagiri (Nagoya-U), Sato (TUT),  AD: Sato】

System Software and Library Research Group

Hokkaido Univ. (Co-I Institution)
【GL: Iwashita, Co-GL :Takahashi (U. Tsukuba), Fukazawa (Kyoto U.),

AD: Nakajima / Tomita (R-CCS)】

Application Research Group
Kyoto Univ. (Collaborator)
【Delegate: Fukazawa】

Fujitsu Ltd. (Co-I institution )
【SGL: Shinjo】

Architecture Research sub-G2

Tohoku Univ. (Co-I institution)
【SGL: Takizawa】

Scheduler / Runtime sub-G
Yokohama City Univ. (Co-I institution)

【SGL: Terayama】

Life Science App. Area sub-G

Univ. Tsukuba  (Co-I institution)
【SGL: Tatebe】

IO / Storage / Filesystem sub-G

Intel Corporation (Co-I institution )
【SGL:Yazawa】

Architecture Research sub-G3
NIMS (Co-I institution)

【SGL: Yamaji,Co-SGL:Fukushima(UTokyo)  】

Material and Energy  App. Area sub-G

National Institute of Informatics (Collaborator)
【SGL: Takefusa】

OS / Virtualization / Cloud sub-GAMD Inc. (Co-I institution )
【SGL:Yoshida】

Architecture Research sub-G4
JAMSTEC (Co-I institution)

【SGL: Kodama】

Weather/Climate Sci. App. Area sub-G

Osaka Univ. (Co-I institution)
【SGL: Date】

HPC Env. Usage Investigation  sub-GNVIDIA Corporation  (Collaborator)
【SGL:Wells】

Architecture Research sub-G5

Support on Group Management

Univ. Tokyo  (Co-I institution)
【SGL: Fujita】

Disaster Prevention App. Area sub-G

Kyushu Univ. (Co-I institution)
【SGL: Nanri】

Communication Library sub-G

Hewlett Packard Enterprise (Collaborator)
【SGL:Negishi】

Architecture Research sub-G6
RIKEN

【SGL: Onishi】

Manufacturing App. Area sub-G

RIKEN
【SGL: Aoki】

Fundamental Science App. Area sub-G

RIKEN
【SGL: Imamura】

Numerical Library sub-G

RIKEN
【SGL: Umemoto】

Social Science App. Area sub-G

RIKEN
【SGL: Mohamed】

AI Framework sub-G

Univ. Tokyo  (Co-I institution)
【SGL: Shimokawabe】

Digital-twin / Society5.0 App. Area sub-G

Univ. Tsukuba  (Co-I institution)
【SGL: Takahashi】

Computational Science Algorithm sub-G

TiTech (Co-I institution)
【SGL: Yokota】

Machine Learning Algorithm sub-G

RIKEN
【SGL: Murai】

Benchmark Construction sub-G

RIKEN
【SGL: Domke】

Performance Modeling sub-G

Nagoya Univ. (Collaborator)
【Delegate: Katagiri】

Support on Group Management

RIKEN BDR
【SGL: Taiji (RIKEN BDR】

Architecture Research sub-G1

DDN Japan (Collaborator)
【Delegate: Hashizume】

Storage Archi Pattern Investigation

NAOJ (Collaborator)
【Delegate: Takiwaki】

Support on Space / Planet Sci. Apps

Japan Atomic Energy Agency (Collaborator)
【Delegate: Onodera】

Support on Digital-twin Apps

JAXA (Collaborator)
【Delegate: TBA】

Support on Manufacturing Apps

RIKEN
【SGL: Tsuji】

Compiler / Programming-model sub-G

RIKEN
【SGL: Kodama】

Climate Model Perf Analysis sub-G

Meteorological Research Institute (Collab)
【Delegate: Nagato】

Support on Climate Model Analysis
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 Initial key architectural directions
 Paradigm shift in architecture-algorithm toward “FLOPS to Byte (data movement efficiency)”
 Significant increase in relative memory bandwidth using 3D stacked memory technology
 Silicon photonics to ensure high bandwidth for remote memory accesses
 Ensure execution efficiency in strongly scaled problems with low latency execution, etc.

A Direction toward Next-Generation Computational Infrastructure

Tightly coupled and 
homogeneous system

organization

Integration to
substrate

Strawman architecture of processing element

Organic Substrate

TSV Interposer

Silicon Photonics 
Optical InterfaceCompute Centric Accelerator

3D SRAM

3D SRAM

3D SRAM

Strong Scaling / Compute 
Intensive Accelerator
Low Latency 3D SRAM

Many Core General Purpose CPU

3D SRAM

3D SRAM

3D SRAM

High Capacity DRAM

High Capacity DRAM

High Capacity DRAM
Silicon Photonics 

Multi-Port High Injection
1Tbps x 12 = 12Tbps

“3D stacked memory” & “Photonics” technologies: Post-Fugaku as a technology driver



 Needs for a power-efficient compute node
→ Exploration of accelerators
 Truly useful accelerator for HPC and AI workloads
 HPC→Memory bound, AI→Compute bound

 Characteristics of current processing element
 CPU: high generality, low-latency, low compute density
 GPU (SP): vector processing, middle compute density
 Matrix: dedicated for dense algebra, high compute density

(ex. Tensor core, XMM, SME, AMX, TPU, CGRA, …)
 What to study in node architecture exploration
 What and how to integrate them
 Effective memory bandwidth + data movement with 

high programming productivity

Key Research Item for Node Architecture Selection

CPU GPU Matrix

What and how to integrate them?

Roofline analysis on A64FX

Quantitative benchmarking analyses is necessary
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 Candidates of packaging technologies

Implementation Approaches for Node Architectures

Technical difficulty
Low High

chip-to-chip connection
(chiplets)

Monolithic die
(conventional)

Chiplet-based
(becoming main-stream)

More aggressive chiplet-based
(Future direction)

3D stacking approaches

2.5D connection
(conventional)

3D - Hybrid Bonding
(single chip stacked)

3D implementation
(multi chips stacked)

Optics

AOC
(conventional)

Silicon-Photonics - chip-to-chip optical connection
(various technology candidates incl. WDM)

CPU Acc
HBM

HBM

HBM

HBM

CPU/
Acc

I/O

CPU/
Acc

Acc

Acc

CPUHBM

HBM

HBM

HBMAcc

CPU / 
Acc

HBM

HBM

HBM

HBM

CPU / Acc HBM

HBM

HBM

HBM
3D

Memory

CPU / Acc HBM

HBM

HBM

HBM
3D

Memory
3D

Memory
3D

Memory
3D

Memory

CPU / 
Acc

HBM

HBM

HBM

Si
 

Ph
ot

o

CPU / 
Acc

HBM

HBM

HBM

Si
 

Ph
ot

o

Power efficiency of data movement
Low High
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System Software and Library Research

Survey of system SW trend &
draw development roadmap

Examine new system SW areas 
for industrialization

①Scheduler/
Runtime sub-G ②IO/Storage/

Filesystem subGG

③OS/Virtualization/
Cloud sub-G

④HPC Env. Usage 
Investigation sub-G⑤Communication

Library sub-G

⑥Compiler/Progra-
mming model sub-G

⑦Numerical
Library sub-G

⑧AI framework
sub-G

Cross-cutting 
technologies (security, 

auto-tuning, etc.)

ALL Japan team organization with industry-academia collaboration

 Objective
 Investigate technological trend of system software and draw R&D roadmap based on it

 Research overview
 Item 1: Investigates System Software Trends

 Study existing system software and future trends in terms of portability, productivity and performance
 Study current usage status of system software in the HPCI systems and major supercomputing centers in the world 

 Item 2: Collects information to decide software development strategies
 Define strategies for software development (proprietary or open-source software?)

 Item 3: Comparison of similar software
 Select best software and clarification of alternative software

Objective and Overview



65

Strategy of Application Research Group

Holistically study wide area of applications including those in HPCI
strategic programs as well as social science, AI, and BigData areas

カテゴリー チーム名 or
ベンチマークSuite

アプリ名 アプリの内容
複合系気候科学研究チーム SCALE 気象シミュレーション

Bridge++ QCD
QWS QCD

GENESIS 分子動力学
Gromacs, NAMD, LAMMPS 分子動力学

NTChem 量子化学計算
CP2K 量子化学計算

BigDFT
NWChem 量子化学計算

計算構造生物学研究チーム RELION 生体高分子の電子顕微鏡データ解析
CUBE CUBE(Complex Unified Building cu   

FrontFlow/red-HPC 大規模かつ複雑な形状を有する流れ
NICAM-LETKF 全球数値予報システム

名無し(resnet_channels.py) Neural network based multiscale p  
NEST 発火神経回路シミュレーション

MONET 発火神経回路シミュレーション
DeepBench AIベンチマーク，単体カーネル

Alex’s Benchmarker AIベンチマーク，シンプルベンチマ
MLPerf, MLPerf HPC AIベンチマーク，実利用ベンチマー

CosmoFlow MLPerfHPC中のベンチマーキング
qNET DMRG

Turbo-RVB QMC
高性能ビッグデータ研究チーム Intel HiBench HiBench is a big data benchmark s                                                         

大規模並列数値計算技術研究チーム
EigenExa, ScaLAPACK,
ELPA, SLATE, PETSc,

SLEPc  kokkos  FFTE-C
数値計算ライブラリ

R-CCS
関連

連続系場の理論研究チーム

粒子系生物物理研究チーム

量子系分子科学研究チーム

複雑現象統一的解法研究チーム

データ同化研究チーム

高性能人工知能システム研究チーム

量子系物質科学研究チーム

Vendor 1

Vendor 2

：
Vendor 3

Select important app kernels 
and build benchmark set for
easy evaluation of various

architectures

Create a benchmark kernel
repository and provide it to

vendors for their performance
evaluation and “what-if” 

analysis

Study latest and useful algorithms and solution (temporal blocking, 
communication avoidance, etc.) based on the architectural

features of the next-gen computing infrastructure, as well as
fusion of machine learning & first-principles simulation

Examine next-generation
application challenges
based on benchmark

evaluation analysis and
reflect them in the
science roadmap

Design of novel functional proteins and
elucidation of intracellular protein functions
by ms order molecular simulation
Direct simulation of quantum entanglement

and superconducting gap in high-
temperature superconductors
Qualitative improvement in reliability of

future Climate Predictions
Full-scale search for deep chiral regions

lighter than natural quark masses
Social simulation based on persona models

Example of expected breakthrough

Contributing to the construction of a versatile 
computational infrastructure for digital twins

Each application area sub-G App sub-G & Benchmark sub-G & Perf. Modeling sub-G

Each App area sub-GComputational Science / ML Algorithm sub-G



 2030へ向けた変遷 (Post-Mooreの入り口)

• ムーア則の終焉による、演算性能の進化の終焉
• 新デバイス・パッケージングによるデータ移動コストの革

新的削減
• アルゴリズムや利用法の進化による、計算量オーダーの

削減(＋データ移動の相対的な要求の増加)
• BD/AI/第一原理の融合による、本誌的なデータ中心

の流れ

ムーアの法則※の終焉に従い、古典・量子の融合はハイブリッド
※ムーアの法則：「半導体の集積密度は18か月から24か月で倍増する」という経験則

帯域性能重視

Sparse NN SVM FFT CG
O(n) QM 

𝑂𝑂(𝑛𝑛)𝑂𝑂(2𝑛𝑛)

量子・ハイブリッドアルゴリズム

指数スピードアップ

量子 CPU and/or GPU + α (チップ内外データ移動アクセラレーション)

H-Matrix グラフ

計算量

AI・シミュレーション

今後のイノベーションに不可欠

DL・量子シミュ組合せ最適化（SA)

計算オーダの飛躍 低オーダーアルゴリズムへ

先進最適化
アルゴリズム

量子化学等

アーキ

アルゴリズム
対象領域

データ移動(BYTES)重視探索・
最適化NP困難

計算の分類(領域)

CPUでのデータ処理におけるノイマンボトルネックの解消が課題に

ヘテロ・特化型（＝汎用CPU+特化）は使いこなしが困難

Copyright 2021 FUJITSU LIMITED

メモリ性能重視

HF SVM FFT CGCNN

𝑂𝑂(𝑛𝑛3) 𝑂𝑂(𝑛𝑛2) 𝑂𝑂(𝑛𝑛)𝑂𝑂(2𝑛𝑛)

物理学

演算性能重視新原理

DA量子 GPU CPU or GPU

H-
Matrix グラフ

計算量

機械学習・シミュレーション

今後のイノベーションに不可欠

ディープラーニング
量子シミュレーション

組合せ
最適化

計算オーダの飛躍 DL・映像

イジング
モデル

量子物理

アーキ

アルゴリズム

対象領域

データ移動(BYTES)重視探索・
最適化 FLOPS重視量子

ゲート

1

2022の現状

)

レーテンシ重視

𝑂𝑂(𝑛𝑛 log𝑛𝑛)

古典の未来(Fugaku NEXT, FugakuNEXT^2)量子の未来(Hybrid)

QA/QAOA

𝑂𝑂(𝑛𝑛𝑛𝑛)
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 量子コンピュータ研究センター（RQC)
 超電導型量子コンピュータの開発
 オプティカル量子コンピュータ研究、理論研究のチーム

 計算科学研究センター (R-CCS)
 富岳上を含む量子計算シミュレータの開発・整備
 量子・古典ハイブリッド計算システムの開発・整備
 富岳の次期システムにおける量子コンピュータ関係の技術
検討

 数理創造プログラム (iTHEMS) 
 量子コンピュータの理論研究
 量子コンピュータの利用

 革新知能統合研究センター (AIP)
 量子AI・最適化の研究

理化学研究所における量子コンピュータ研究



次世代計算基盤における量子コンピュータ×スパコン
量子コンピュータにスーパーコンピュータ（富岳）は不可欠

• 量子ゲート素子開発のための物理シミュレーション
 多くの素子開発がスパコンのMaterial Informaticsをベースに実施中

• 量子アルゴリズムのシミュレーション
 米国、フランスで実際にスパコン上でシミュレーションを通じ研究中

• 量子超越性を比較・検証するためのHPCI
 Google の量子超越性の主張根拠とIBMの反証もスパコンで行われている

量子コンピュータの実現には、トップ・スパコンの開発と利用が必要

そもそも量子コンピュータで今後高速化が期待されている
スパコンアプリは、全体の一部分

ただし、それらが高速化される事は重要
また、量子計算機製造向けの技術が通常のコンピュータの

製造の改良にも寄与の可能性

68
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理研TRIPプロジェクトにおける古典・量子ハイブリッド計算環境
(理研 R-CCS, RQC w/iTHEMS, AIP、他センター、FS新計算原理etc.)

密結合ネットワーク

• 量子BLAS：線形代数の基本ルーチン
• Qiskit：IBMによるフレームワーク、トランスパ
イラ機能を持つ

• Cirq：Google による開発ツール
• TensorFlow Quantum：量子機械学習フレームワー
ク

• Q#:Microsoftのプログラミング言語
• Qulacs：阪大、QunaSys シミュレーション用言
語

• Covalent: Agnostiq、量子HPC環境開発ワークフ
ロー

• PyQubo：組み合わせ最適問題を二値変数二次計
画問題（QUBO)に定式化

量子プログラミング言語
共通中間形式

量子アルゴリズム量子ソフトウェア

NISQアルゴリズム

量子スーパーコンピューティングに
必要なソフトウェア階層を試作・検討

量子コンピュータ(RQC, 
各ベンダー)

量子コンピュータ（実機、シミュレータ)

FPGA
直接観測
制御可能

スパコンによる量子コン
ピュータシミュレーション
(R-CCS/RQC, 各ベンダー)

アルゴリズムの記述
ハイブリッド
アルゴリズム

低レーテンシ
高バンド幅
インタフェース

量子シミュ用スパコン

Near-QCプログラミング
モデル＆API

スパコン統合プログラミングAPI
＆ワークフロースケジューラ

古典スパコン環境
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 Variational Algorithmで、古典から量子コンピュータやシミュレータを呼び出して実行
 仕組みとして、RPC（Remote Procedure Call: 遠隔手続き呼び出し）を用いる

量子・古典ハイブリッド計算の統合プログラミングモデル基盤

Program running on Fugaku
KernelKernel

QC or QC Simulator

Kernel
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