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AB   本報では,計算機と計算機ソフトウェア,計算機資源の利用に関する状況,計算ソフト 

     ウェア利用の促進活動について解説した。主な内容項目を次に示した。1)はじめに: 

     現実の複雑な初期条件,境界条件を取入れた''シミュレーション''によりできる定量 

     的な値の評価,シミュレーションのキーポイント,2)計算機とソフトウェアの発展に 

     よるシミュレーション適用範囲の拡大:第一原理シミュレーションで必要とされるモ 

     デルサイズ(燃料電池などでの水‐Pt 電極界面上での水分子の解離反応過程の解析に 

     第一原理分子動力学シミュレーションを適用した例,解析するべき表面の構造),計算 

     機の能力向上(並列計算の大規模化による計算能力の強化),日本のスーパーコンピュ 

     ータの現在とこれから(京コンピュータの機能と特性,必要な大規模計算機資源と 5 つ 

     の戦略分野(予測する生命科学・医療および創薬基盤,新物質・エネルギー創成,防災 

     ・減災に資する地球変動予測,次世代ものづくり,物質と宇宙の起源と構造)など),計 

     算手法・プログラムの開発(計算速度の改善としてオーダーN 法や実空間差分法,チュ 

     ーニングのキーポイント,アムダールの法則と呼ばれるプロセッサ数と加速率の関係 

     など),3)スパコンの活用:スパコンの利用(HPCI(High Performance Computing Infra 

     structure)機関,大学の共同利用計算機センターなどの利用),人材育成の活動(CMD( 

     コンピュテーショナル・マテリアルズ・デザイン)ワークショップ研修参加者,CMD ワ 

     ークショップ実習コースの変遷など)。 
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