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転石苔を生ぜず

独立行政法人産業技術総合研究所　生命情報科学研究センター　ニューズレター第14号

本野 千恵

大規模計算チーム
研究員

Chie MOTONO

　転石苔を生ぜず、という諺があり

ます。その解釈は、英と米で、時代

で、または個人で異なる、と諸説あ

ります。研究分野が大きく移ってき

た私には、時に気に懸かる諺です。

　CBRC入所以前、私は、生化学系

のタンパク質の実験をしていま

した。それだけでは全く言い訳に

ならない程、入所時の私の計算機

に関する知識と技術は、お話になら

ないものでした。意識が低い、と

言う方が正しい気もします。PCの

電源を入れる度にちょっと緊張

する、という調子でした。

　CBRCは、クラスタシステムを

はじめ素晴らしい計算環境を有し

ています。私も計算機実験による

研究が行えるようになりましたが、

贅沢な計算資源に甘え、何も気に

せずに使えるのが理想の計算機と

思っていました。

　タンパク質の分子動力学(MD)

etc.

計算による研究が中心となってきた

私は、昨年度からCBRC BlueProtein

システムと呼ぶ超並列計算機 (商

品名 BlueGene) の導入に携わりま

した。8192プロセッサ構成で22.9T

FLOPSの理論最大性能を持つ私達

の CBRC BlueProteinシステムは、

最小でも64プロセッサ単位の並列

計算を扱う仕様で、生体高分子の

MD計算には最適です。

　調達時から導入後の現在まで、

この仕事は、私には分からないこと

ばかりでした。それでも、計算機

に造詣の深い同僚やチーム長の

おかげで、システム構成の決定から

並列処理のチューニングまで理解

を進めてきました。何より駆動力

となったのは、この計算能力を持つ

ことで初めて可能となる研究が

あると意識したことです。大量に

処理して迅速に社会に提供できな

ければ意味のないもの、従来よりも

広くタンパク質分子の構造を探索

しなくては見えてこない病変—

現在、MD計算を利用したタンパク質

の予測立体構造の精密化や疾病関連

タンパク質の構造変化、タンパク質

と化合物とのドッキング等の研究が、

CBRC BlueProteinシステムをベース

に、数名により進行中です。

　計算機は動けば良いと考えていた

私が、研究内容に適した超並列

計算機を最適な状態で使用すること

を意識できたのは、優れた研究者達

の間を揉まれて転がってきた結果

です。良い意味で、苔を落とす力

が、様々な分野からの人々が集う

CBRCにはあるのでしょう。

　ここでしか出来ない、ここでなら

存分にできる規模と水準の研究を

したい、という意気込みを共有する

方が、お一人でも多く、CBRCで

研究することを考えてみて下さる

よう、願っています。


