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センターから 

サービス休止等のお知らせ 

年 月下旬からの計算機サービス予定は以下のとおりです。

 
Wisteria-BDEC01スーパーコンピュータシステム  
 

○ スーパーコンピュータシステム サービス休止のお知らせ 
日 付 利用者サービス センター内作業 

月 日 金 ～ までサービス休止 月末処理

月 日 金 ～ までサービス休止 月末処理

月 日 金 ～ までサービス休止 月末処理

・ システムは，原則 時間サービスを行っています。

ただし，月末処理日 原則として毎月最終金曜日 はサービスを停止します。

○ スーパーコンピュータシステム 大規模 チャレンジ のお知らせ（ ）

大規模 チャレンジ 実施期間 

月 日 木 ～ まで

月 日 木 ～ まで

月 日 木 ～ まで

・上記期間中， の

ノード固定及び講義用キューのサービスを休止します。

ログインノードは通常どおり利用できます。

Oakbridge-CXスーパーコンピュータシステム  
 
○ スーパーコンピュータシステム サービス休止のお知らせ 

日 付 利用者サービス センター内作業 

月 日 金 ～ までサービス休止 月末処理

月 日 金 ～ までサービス休止 月末処理

月 日 金 ～ までサービス休止 月末処理

・ システムは，原則 時間サービスを行っています。

ただし，月末処理日 原則として毎月最終金曜日 はサービスを停止します。

○ スーパーコンピュータシステム 大規模 チャレンジ のお知らせ（ ）

大規模 チャレンジ 実施期間 

月 日 木 ～ まで

月 日 木 ～ まで

月 日 木 ～ まで

・上記期間中， の ノード固定 及び 講義用キューのサービスを

休止します。ログインノードは通常どおり利用できます。
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Oakforest-PACSスーパーコンピュータシステム 
 
○ スーパーコンピュータシステム サービス休止のお知らせ 

日 付 利用者サービス センター内作業 

月 日 木 ～ までサービス休止 月末処理

月 日 水 ～ までサービス休止 月末処理

月 日 水 ～ までサービス休止 月末処理

・ スーパーコンピュータシステムは，原則 時間サービスを行っています。

ただし，月末処理日 原則として毎月最終水曜日  はサービスを停止します。 
 

○ スーパーコンピュータシステム 大規模 チャレンジ のお知らせ（ ）

大規模 チャレンジ 実施期間 

月 日 水 ～ まで

月 日 火 ～ まで

月 日 火 ～ まで

・上記期間中， の

及び 講義用キューのサービスを休止します。ログインノード， キューは通常どおり利用できます。

Reedbushスーパーコンピュータシステム【 月 日 ～ サービス終了 】 
 
○ スーパーコンピュータシステム サービス休止のお知らせ

日 付 利用者サービス センター内作業 

月 日 火 ～ サービス終了 サービス終了

・ スーパーコンピュータシステムは，原則 時間サービスを行っています。

ただし，月末処理日 原則として毎月最終金曜日  はサービスを停止します。 
 

○ スーパーコンピュータシステム 大規模 チャレンジ のお知らせ（ ）

大規模 チャレンジ 実施期間 

月 日 月 ～ 月 日 火 まで 

・上記期間中， の 及び講義用キューのサービスを休止します。

，ログインノード 及び キューは利用可能です。

【注意事項】

・ サービス休止等の計画は原稿作成時の予定です。やむを得ずサービスを変更したり，休止したりする場合がありますので，最新の情報

は 時のメッセージ及びスーパーコンピューティング部門の ページの運用スケジュール

をご確認ください。

・ 平日の ～ 以外，休日 土・日・祝日等 は，システム障害等でサービスが停止した場合，運転を継続できない場合がありま

す。その場合は，その時間をもってサービスを中止しますのでご了承ください。

， 及び において，新型コロナウイルス感染症拡大防止に配慮し，一部条件を変更して

実施しております。詳細は ページ をご覧ください。なお においては引き

続き中止しております。
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Oakforest-PACSスーパーコンピュータシステム 
 
○ スーパーコンピュータシステム サービス休止のお知らせ 

日 付 利用者サービス センター内作業 

月 日 木 ～ までサービス休止 月末処理

月 日 水 ～ までサービス休止 月末処理

月 日 水 ～ までサービス休止 月末処理

・ スーパーコンピュータシステムは，原則 時間サービスを行っています。

ただし，月末処理日 原則として毎月最終水曜日  はサービスを停止します。 
 

○ スーパーコンピュータシステム 大規模 チャレンジ のお知らせ（ ）

大規模 チャレンジ 実施期間 

月 日 水 ～ まで

月 日 火 ～ まで

月 日 火 ～ まで

・上記期間中， の

及び 講義用キューのサービスを休止します。ログインノード， キューは通常どおり利用できます。

Reedbushスーパーコンピュータシステム【 月 日 ～ サービス終了 】 
 
○ スーパーコンピュータシステム サービス休止のお知らせ

日 付 利用者サービス センター内作業 

月 日 火 ～ サービス終了 サービス終了

・ スーパーコンピュータシステムは，原則 時間サービスを行っています。

ただし，月末処理日 原則として毎月最終金曜日  はサービスを停止します。 
 

○ スーパーコンピュータシステム 大規模 チャレンジ のお知らせ（ ）

大規模 チャレンジ 実施期間 

月 日 月 ～ 月 日 火 まで 

・上記期間中， の 及び講義用キューのサービスを休止します。

，ログインノード 及び キューは利用可能です。

【注意事項】

・ サービス休止等の計画は原稿作成時の予定です。やむを得ずサービスを変更したり，休止したりする場合がありますので，最新の情報

は 時のメッセージ及びスーパーコンピューティング部門の ページの運用スケジュール

をご確認ください。

・ 平日の ～ 以外，休日 土・日・祝日等 は，システム障害等でサービスが停止した場合，運転を継続できない場合がありま

す。その場合は，その時間をもってサービスを中止しますのでご了承ください。

， 及び において，新型コロナウイルス感染症拡大防止に配慮し，一部条件を変更して

実施しております。詳細は ページ をご覧ください。なお においては引き

続き中止しております。

システム変更等のお知らせ 
(2021.9.1 － 2021.10.31 変更) 

 
1. ハードウェア 

 
1.1 Wisteria/BDEC-01 スーパーコンピュータシステム    … なし 
 
1.2 Oakbridge-CX スーパーコンピュータシステム    … なし 
 
1.3 Oakforest-PACS スーパーコンピュータシステム    … なし 
 
1.4 Reedbush スーパーコンピュータシステム (Reedbush-H/L)   … なし 

 
 
2. ソフトウェア 

 
2.1 Red Hat Enterprise Linux 8 (Wisteria/BDEC-01)  
 
 Odyssey (Wisteria-O) 

OpenFOAM 2106 (2021.09.22) 
 
 ログインノード/プリポストノード 

FFmpeg 4.2.4-2 (2021.09.22) 
インストールを実施しました。利用方法については、利用支援ポータルのお知らせ、または 
ドキュメント閲覧より利用手引書をご覧ください。 

 
2.2 Red Hat Enterprise Linux 7, CentOS 7 (Oakbridge-CX)    … なし 

 
2.3 Red Hat Enterprise Linux 7, CentOS 7 (Oakforest-PACS)  
 

ABINIT-MP Open Ver.1 Rev.22 (2021.10.27) 
インストールを実施しました。利用方法については、利用支援ポータルのお知らせ、または 
ドキュメント閲覧より利用手引書をご覧ください。 

 
2.4 Red Hat Enterprise Linux 7 (Reedbush-H/L)      … なし 

 
 
3. その他 
 

3.1 Reedbush-H/L サービス終了について 
 

Reedbush-H/L スーパーコンピュータシステムは2021年11月30日9:00をもってシステムを停止し、す

べてのサービスを終了致します。詳細については Web ページ、メール、スーパーコンピューティングニュ

ースをご参照ください。 
 
Reedbush-H/L サービス終了にあたっては以下の点にご注意ください。 
 
 サービス終了後のスーパーコンピュータのご利用につきましては Wisteria/BDEC-01、Oakbridge-

CXをご検討ください。 
 一般利用にて Reedbush-H/L をご利用の方は「トークン移行」を行うことが可能です。 

Wisteria/BDEC-01、Oakbridge-CXへの移行をご検討の利用者様につきましては「トークン移行」も

併せてご参考ください。「トークン移行」についての詳細は Web ページ(https://www.cc.u-
tokyo.ac.jp/guide/application/transfer_token.php)をご参照ください。 

 Reedbush において、11月30日9:00の時点にて、残トークンがあったとしてもこれ以降残トークン

を消費することはできません。 
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 利用者データ等はサービス終了後すべて削除されます。センターでは利用者データ等のバックアップ

は取得しておりません。サービス終了後にデータの回復等は対応いたしかねますので、11月30日9:00
のサービス終了時までに、必ず利用者の皆様にて、必要なデータ等についてバックアップの取得をお

願いいたします。 
 

3.2  Oakforest-PACS サービス終了について 
 

Oakforest-PACS スーパーコンピュータシステムは 2022 年 3 月末をもってすべてのサービスを終了致し

ます。詳細については Web ページ、メール、スーパーコンピューティングニュースをご参照ください。 
 
Oakforest-PACS サービス終了にあたっては以下の点にご注意ください。 
 
 サービス終了後のスーパーコンピュータのご利用につきましては Wisteria/BDEC-01、Oakbridge-

CXをご検討ください。 
 一般利用にて Oakforest-PACS をご利用の方は「トークン移行」を行うことが可能です。 

Wisteria/BDEC-01、Oakbridge-CXへの移行をご検討の利用者様につきましては「トークン移行」も

併せてご参考ください。「トークン移行」についての詳細は Web ページ(https://www.cc.u-
tokyo.ac.jp/guide/application/transfer_token.php)をご参照ください。 

 Oakforest-PACSの利用者様におきましては、2022 年に稼働する東京大学情報基盤センター「大規模

共通ストレージシステム(Ipomoea-01)」へのファイル移行サービスについてのご案内を、最先端共同 
HPC 基盤施設(JCAHPC)よりメールで送らせていただいております。詳細につきましてはメール

「Oakforest-PACS「移行サービス」のご案内」をご確認ください。 
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 利用者データ等はサービス終了後すべて削除されます。センターでは利用者データ等のバックアップ

は取得しておりません。サービス終了後にデータの回復等は対応いたしかねますので、11月30日9:00
のサービス終了時までに、必ず利用者の皆様にて、必要なデータ等についてバックアップの取得をお

願いいたします。 
 

3.2  Oakforest-PACS サービス終了について 
 

Oakforest-PACS スーパーコンピュータシステムは 2022 年 3 月末をもってすべてのサービスを終了致し

ます。詳細については Web ページ、メール、スーパーコンピューティングニュースをご参照ください。 
 
Oakforest-PACS サービス終了にあたっては以下の点にご注意ください。 
 
 サービス終了後のスーパーコンピュータのご利用につきましては Wisteria/BDEC-01、Oakbridge-

CXをご検討ください。 
 一般利用にて Oakforest-PACS をご利用の方は「トークン移行」を行うことが可能です。 

Wisteria/BDEC-01、Oakbridge-CXへの移行をご検討の利用者様につきましては「トークン移行」も

併せてご参考ください。「トークン移行」についての詳細は Web ページ(https://www.cc.u-
tokyo.ac.jp/guide/application/transfer_token.php)をご参照ください。 

 Oakforest-PACSの利用者様におきましては、2022 年に稼働する東京大学情報基盤センター「大規模

共通ストレージシステム(Ipomoea-01)」へのファイル移行サービスについてのご案内を、最先端共同 
HPC 基盤施設(JCAHPC)よりメールで送らせていただいております。詳細につきましてはメール

「Oakforest-PACS「移行サービス」のご案内」をご確認ください。 
 

年度の利用申込（新規・継続）について

情報戦略課研究支援チーム

情報基盤センタースーパーコンピューティング部門

年度のスーパーコンピュータシステム利用申込（新規・継続）は下記のとおり取り扱い

ます 。利用申込の内容によって、利用申込期限が異なりますのでご注意ください。

なお、この情報は本原稿作成時点での予定ですので、変更する場合があります。最新の情報

については、スーパーコンピューティング部門 ページ（ ）

でご確認ください。

また、 年 月からの利用に関する「利用登録のお知らせ」の送付については、 年 月

末を予定しておりますので、予めご了解ください。

１．新規利用申込

、 のグループコース

年 月下旬にスーパーコンピューティング部門 ページ

（ ）に 年度版の利用申込サイトを公開します。スーパー

コンピュータシステム利用規程等をよくお読みになり、利用申込を行ってください。

申込は随時受け付けますが、 年 月初めからのご利用を希望される場合は、利用申込期限

までに手続きを行ってください。

なお、申込状況により利用のお断りもしくは希望セット数どおりの提供ができない場合があり

ます。

■利用申込期限： 年 月 日（金）（早めに手続きを行ってください）

※ 年度より、パーソナルコースは廃止され、グループコースのみとなります。

企業、若手・女性、大規模 チャレンジ、萌芽共同研究公募課題「 」、学際大

規模情報基盤共同利用・共同研究拠点及び 等の公募制度による利用、講義・講習会等の

教育利用及びトライアルユースを除きます。
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２．継続利用申込

、 のグループコース

年 月下旬に代表者の方に 年度の登録内容を記載した「継続手続きの案内」を送付し

ます。 年度も継続利用される場合は、案内に従い、利用申込期限までに手続きを行ってく

ださい。

なお、申込状況により利用のお断りもしくは希望セット数どおりの提供ができない場合があ

ります。

また、提供セット数の決定にあたっては、 年度利用実績、研究成果登録状況等を参考に

させていただく場合があります。

におきましては、 年度 月を持ちましてサービスを終了となります。

、または へトークン移行にてお申込みください。

■利用申込期限： 年 月 日（金）（早めに手続きを行ってください）

※ 年度より、パーソナルコースは廃止され、グループコースのみとなります。

３．問い合わせ先

〒

千葉県柏市柏の葉 （東京大学情報基盤センター内）

東京大学情報システム部

情報戦略課研究支援チーム

：
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東京⼤学柏キャンパス⼀般公開 2021 

                                  スーパーコンピューティング部門 

 

2021 年度の東京大学柏キャンパス一般公開は、新型コロナウイルスの感染拡大に配慮しオンラ

インにて 10 月 22 日（金）～29 日（金）に開催されました。情報基盤センターでは「Wisteira/BDEC-

01 がもたらす新しい科学の夜明け」をテーマに、スーパーコンピュータシステムの概要説明、並列

プログラミングやシミュレーションなどのミニ講座、スーパーコンピュータを利用した研究紹介など、

スーパーコンピュータに関する様々な話題を紹介しました。10 月 22 日（金）から 24 日（日）にはウ

ェブ会議システム（Zoom）を利用して講義を開催し質問にお答えしました。 

 

■柏キャンパス一般公開 2021 情報基盤センター 

https://www.cc.u-tokyo.ac.jp/kashiwa_open/ 

■東京大学柏キャンパス一般公開 2021（オンライン開催）   

https://park-ssl.itc.u-tokyo.ac.jp/utkk/opc2021/ 

■東京大学柏キャンパス一般公開 2021 参加部局イベント案内 

https://park-ssl.itc.u-tokyo.ac.jp/utkk/opc2021/oc50.php#b06 

 

【開催期間中ののべ数】 

柏キャンパス一般公開 2021 情報基盤センターウェブアクセス数  3,136 件 

動画 視聴回数 710 回 

（ウェブ会議システム）講義 参加者 509 名 
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2021年度 インターン・後期
東京大学情報基盤センター「若手・女性利用者推薦」採択課題

スーパーコンピューティングチーム

東京大学情報基盤センター（以下、センター）では、若手研究者（2021年4月1日時点におい
て40歳以下、学生を含む）及び女性研究者（年齢は問わない）による、スーパーコンピュータ、
大規模ネットワーク機器などの大型計算資源を使用した研究を対象とした公募型プロジェクト
を実施しています。センターの教員による審査の上、年間で数十件の優れた研究提案課題を採
択する予定です。採択された課題では申請した計算資源を無料で使用することができます。
前期・後期に募集を行う一般枠と、学部学生・大学院生を対象とし、主に夏期における利用
を想定したインターン制度があります。一般枠（前期・後期）では、1人で行う研究課題を募集
します。一般枠の課題は、1年または半年単位（後期は半年のみ）の実施となります。インター
ン制度では、1人で行う研究課題または2 人以上のメンバーで構成された研究グループで行う
研究課題を募集します。
一般枠で新規に採択された課題のうち、特に優れた課題で「学際大規模情報基盤共同利用・共
同研究拠点（JHPCN）」の萌芽型共同研究課題の条件を満たすものについては、本センターよ
り同拠点萌芽型共同研究課題として推薦する予定です。同拠点共同研究課題審査委員会で審査
の上、JHPCNの萌芽型共同研究課題としても採択された場合、毎年7月に開催されるJHPCN

のシンポジウムにて発表の機会が与えられる場合があります。本制度に採択された課題は終了
後、得られた成果をもとに、「学際大規模情報基盤共同利用・共同研究拠点（JHPCN）」の公募型
共同研究（一般課題、国際課題、企業課題）等へと進展することが大いに期待されます。なお、
インターン制度で採択された課題はJHPCN萌芽型共同研究課題としての推薦は行いません。

このたび、以下の基準による厳正な審査のうえ、2021年度インターンは1件の課題を、後期
は8件の課題を採択いたしました。

• 　本制度が提供する計算機システムを利用することで、学術的にインパクトがある成果
を創出できると期待される提案を積極的に採択します。

• スーパーコンピュータの利用環境の改善に寄与すると期待されるソフトウェア開発に関
する提案も歓迎します。

• 　現状の環境にとどまらず、メニーコア、10万コア超える超並列環境など、将来の先端
的なスーパーコンピュータ環境を目指した提案は特に歓迎します。

本制度の詳細は、以下のHPをご覧ください。
https://www.cc.u-tokyo.ac.jp/guide/young/
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■ 2021年度 インターン 採択課題

課題名 階層型直交格子と再帰的なフィッティングによる回転翼の非定常空力予測
代表者名（所属） 菅谷 圭祐（東京大学大学院 工学系研究科）
利用システム名 Oakbridge-CX

実施期間 半年
近年、環境負荷を低減することが可能な電動・ハイブリッド航空機が注目されている。また都市
部での新しい乗り物として、垂直離着陸な小型の航空機が注目されている。これらの革新的な航
空機の空力設計では、数値流体力学（CFD）を用い、機体周りの複雑な流れを予測することが重
要である。しかし、航空機や回転翼は形状が複雑であり、CFDを用いた流れの予測に必要な計算
格子を生成することが解析のボトルネックになる。そこで、複雑な形状に対し自動で格子を生成
可能な直交格子法が注目されている。本研究の目的は、回転翼の非定常乱流解析に向けた、自動
格子生成が可能な新しい手法を開発することである。計算には、三次元複雑形状周りに自動で物
体適合格子を生成可能で、支配方程式である保存則が厳密に満足される、直交格子法のひとつで
ある RecursiveFitting 法を用いる。また物体の回転を再現するため、移動格子法を組み合わせ
る。加えて、壁面近傍の乱流境界層を精度良く予測するため、壁関数を組み合わせて解析を行う。
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■ 2021年度 後期 採択課題

課題名 Feedforward 型の NeuralNetwork を用いた多体電子系波動関数の基底状
態の解法

代表者名（所属） 乾 幸地（東京大学大学院 工学系研究科）
利用システム名 Reedbush-H Reedbush-L Wisteria-A

実施期間 半年
近年、深層学習に代表されるニューラルネットを用いて量子多体系の波動関数を近似良く求めよ
うという研究が盛んに行われている。フェルミオン系におけるこれまでの研究の多くは、反交換
関係を表現するために行列式やパフィアンなどによる一体の波動関数と、相互作用効果を記述す
るニューラルネットを組み合わせて用いている。これまでの研究では、一体の波動関数部分に対
する研究はそこまで盛んに行われてこなかった。そこで我々は畳み込み型ニューラルネットと行
列式を組み合わせることで、精度を向上させることを目的に、系統的な計算を実行する。

課題名 ダイマー粒子を用いたガラスの Johari-Goldstein beta緩和の理解
代表者名（所属） 白石 薫平（東京大学 大学院総合文化研究科）
利用システム名 Oakbridge-CX

実施期間 半年
液体を急冷すると、融点で結晶化を避けて過冷却液体状態になる。この状態では、僅かな温度低
下によって系の緩和時間が急激に増大し、仕舞には実験の時間スケールを越え、分子の構造が乱
雑なまま凍結したガラスが生じる。この過冷却液体が示す遅い動力学は、統計力学の通常の理解
が適用できない現象である。様々な過程から成る緩和動力学を理解することは、ガラス転移の理
解に直結する重要な問題である。本研究では、Johari-Goldstein（JG）beta 緩和過程に着目す
る。これは、他の主要過程である alpha 緩和よりも短時間に現れる過程であり、分子性ガラス
の実験で普遍的に観測されているが、数値的な研究は限定的である。それは、多くのシミュレー
ションが依拠してきた等方的な球によるモデルガラス系には、JGbeta緩和過程が出現しないか
らである。この研究では、近年 JG beta緩和を示すことが報告されたダイマー粒子系の分子動力
学シミュレーションを行う。そして、レプリカ交換法や isoconfigurationalアンサンブルといっ
た計算物理学の手法を駆使し、JGbeta緩和の微視的な運動と発生メカニズムに迫る。
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課題名 グラフ構造を入力として応力分布を出力とする GANベースの有限要素法
の Surrogateモデルの研究

代表者名（所属） 中井 優（東京大学 工学部）
利用システム名 Wisteria-A

実施期間 半年
有限要素法の深層学習による Surrogateモデルとして、メッシュを入力データとして、メッシュ
の各ノードにおける応力分布を出力とするような、GANをベースとした、有限要素法による応
力分布の生成過程をニューラルネットワークによってモデル化した生成モデルを提案する。提案
手法は、深層学習の持つモデルの表現力と計算量のトレードオフの選択の自由度が大きいという
特徴を利用して、有限要素法による解析よりも高速な応力分布の推論が可能にする。さらに、グ
ラフのような大きさ (ノード数) の変化する入力に適用することが困難であるという問題に対し
て、GNNと呼ばれるネットワーク構造を採用してグラフ構造の扱いを可能にすることで、また
入出力のパターンを学習する識別モデルではなくデータの生成過程そのものを学習する生成モデ
ルを利用することで、従来の識別モデルを利用した深層学習による Surrogateモデルを上回る性
能を持ち、それらのモデルでは達成できなかった応力分布そのものの生成を可能にするような、
新たな Surrogateモデルを構築する。

課題名 公共データを活用した転写因子結合ダイナミクスの解析
代表者名（所属） 植野 和子（国立国際医療研究センター）
利用システム名 Oakbridge-CX

実施期間 半年
本研究課題では申請者らが過去の研究で発見した、RNAポリメラーゼ IIと共役してゲノムDNA

上を「動く」転写因子と同じ性質を持つ分子が他にどれくらい存在するのかを明らかにするた
め、公共データベースに登録された大量の次世代シークエンス解析データを用いて、各々の転写
因子の結合動態を網羅的に解析する。具体的には、米国のポストゲノム解析プロジェクトである
ENCODE(ENCyclopedia Of DNA Elements) において収集されたマウスおよびヒトの転写因
子の ChIP-seqデータを収集し、遺伝子配列上における分布を解析することで、その挙動を明ら
かにしていく。またその際に、同サンプルから得られた遺伝子発現データを併用して解析するこ
とで、転写制御機能と分子運動を関連づけた解析を行う。以上の解析から、遺伝子配列上を動く
新規の転写因子を同定すると共に、転写因子の構造と分子運動、機能を関連づける普遍性のある
法則を見出すための基盤的データを創出する。
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課題名 波形インバージョンによる地球マントル最下部の地震波速度構造推定
代表者名（所属） 大鶴 啓介（東京大学大学院 理学系研究科）
利用システム名 Oakforest-PACS

実施期間 半年
地球マントルの最下部数百 kmの領域は、固体岩石で構成されるマントルと高温の液体鉄合金で
ある外核が接する核-マントル境界（CMB）の直上に位置し、熱及び化学組成の不均質を生み出
す主要な領域であると考えられる。これまでに行われた地震波による構造推定からは、アフリカ
下と太平洋下の 2 箇所に巨大な低速度異常域（LLSVP）が存在することが知られている。しか
し、これが複数の熱的な上昇流の束なのか、化学組成の異なる物質の塊なのかわかっておらず、
その判別にはより高い解像度の構造推定が必要である。詳細な構造推定を行う際に必要となる正
確な理論波形についても、短周期までの計算には多くの計算資源が必要となる。そこで本課題で
は、地震波形に含まれる情報を余すことなく活用することでより詳細な構造推定を可能にする波
形インバージョン手法と、スペクトル要素法により理論波形を計算する SPECFEM3D GLOBE

というソフトを使用して、LLSVP内部の詳細な地震波速度構造を推定することを目指す。

課題名 地震波形インバージョンによるマントル最下部の S・P 波速度構造同時推
定̶地球深部の熱・化学進化の理解に向けて̶

代表者名（所属） 佐藤 嶺（東京大学大学院 理学系研究科）
利用システム名 Oakforest-PACS

実施期間 半年
地球の核-マントル境界 (CMB)は、固体岩石のマントルと液体鉄合金の外核が接する地球内部の
最も主要な熱・化学組成境界であるため、CMB直上数 100km(D″領域)は地球の熱・化学進化
の理解に重要な領域である。D″領域では地温勾配とマントル組成のソリダスが近いために部分
溶融に伴う化学分化を起こすマグマが定常的に発生する可能性が高く、また典型的な沈み込み領
域下においては海洋プレートの沈み込みに伴う化学組成不均質が形成されると考えられている。
従って観測情報から化学組成異常のサイズと度合いを制約することが重要である。しかし、地震
波速度不均質を温度・化学組成効果に定量的に分離するには S・P波速度構造を同程度の解像度
で同時に推定する必要があったが、データセットの質や種類が異なる等課題があった。また正確
な理論地震波形の計算も必要であるが、短周期までの計算は計算資源の問題から困難であった。
本申請研究では地震波形に含まれる情報を余すことなく活用できる波形インバージョン手法と、
スペクトル要素法による理論地震波形計算ソフトウェア SPECFEM3D GLOBE を用いて D″
領域の S・P波速度構造を同時推定する。
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課題名 分子動力学計算を用いた DNA分解酵素の失活メカニズムの解明
代表者名（所属） 大滝 大樹（長崎大学 生命医科学域（医学系））
利用システム名 Oakbridge-CX

実施期間 半年
酵素は生物が生きていく上で必要な消化・分解・吸収・代謝などのあらゆる過程に関係する。酵
素における変異の多くは酵素作用を失活させることが分かっているが、その分子的なメカニズム
については不明な点が多い。本研究では、免疫系疾患に関係する DNA分解酵素に着目し、分子
動力学シミュレーションにより多くの変異型を調べる。相互作用などの解析から、「変異の影響
がどのような経路をたどり、最終的にどこに影響を及ぼすか」を分子論的に明らかにすることを
目的とする。

課題名 ディープラーニングによる高精度マルウェア分析
代表者名（所属） 三橋 力麻（東京大学大学院 情報理工学系研究科）
利用システム名 Wisteria-A

実施期間 半年
サイバーセキュリティの現場では、セキュリティアナリストとマルウェアの戦いが続いている。
マルウェアの構造や動作は従来よりも複雑さを増しているため、セキュリティアナリストは、新
しいマルウェアを入手すると、その一つ一つを丁寧に解析せざるを得ない状況にあり、その作業
負担は膨大になっている。その一方で、マルウェアの攻撃はますます高度になっており、日々発
見される新しい脆弱性や、検知動作の検知を回避する仕組みを取り込みながら、次々に新しいマ
ルウェアが量産されている。ただし、マルウェアは一度開発されると、検知を回避するためプロ
グラムの構造の一部を変更した「亜種」が数多く生産される特徴がある。そこで、未知のデータ
セットの中から、マルウェア亜種を自動的に既知の仲間に分類できれば、セキュリティアナリス
トによるマルウェア解析の負担を大きく減らすことができる。本課題では、ディープラーニング
を活用した高精度なマルウェア分析を実現し、セキュリティアナリストによるマルウェア解析作
業の補助や新たなマルウェア亜種の速やかな検出などマルウェアによる被害を早期に防止するた
めのシステムを実現する。

以上
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動的膜の分子動力学計算
小山  志穂里

（株）豊田中央研究所

１．はじめに
　マイクロ・ナノスケールの輸送システムは，バイオやエネルギー貯蔵などの幅広い分野への応
用が期待されている技術で，小規模な流れに特有の現象を利用した様々なデバイスが提案され
ている。一般的なマイクロ・ナノ流体デバイスでは，固液界面に形成された電気二重層に電場
や化学ポテンシャルなどの外場を印加することで動電現象が引き起こされ，界面において液体
の流れを伴う。マイクロ・ナノスケールのシステムでは，体積に対する表面積の割合が大きく
このような現象が促進されるため，小規模な輸送システムの原動力として応用することが研究
されている。
　代表的な動電現象としては，外部電場により誘起される電気浸透流[1]が挙げられる。電気浸
透流は電場によって直接誘起されるため，機械的な可動部がなく，ポンプを小型化するための
重要な技術として認識されている。これまでの研究では，ナノサイズのシステムで流量を予測す
るための理論解析[2-5]や分子動力学（MD）シミュレーション[6-9]，ガラス多孔質材料[10,11]や
ポリカーボネート膜を加工した実験[12]などが行われている。
　電気浸透流の実用化に向けた課題の一つは，外場として直流電圧を長時間印加することによ
り生じる溶液の電気分解である。これを防ぐために，進行波電位の利用[13]や電気分解の特性
時間スケールよりも短い周期の交流電圧を用いる[14,15]など，多くの試みがなされてきた。こ
れらの方法では，順方向と逆方向の電気浸透流を整流して，正味の一方通行の流れを誘発する
ことが重要な要素となる。
　流れの整流と制御は，様々なタイプの小規模システムで幅広く研究されており，特に，ナノ
スケールでの整流は関心が高いトピックである。このような整流装置の例としては，円錐形の
細孔[14-16]やラチェット形の流路[17]などの幾何学的に非対称な構造を用いたもの，固液界面の
表面電荷分布の非対称性[18-21]，指向性印加電圧[22-24]，ナノ多孔質媒体とイオン交換膜の組
み合わせによる非対称性[25]などが考えられている。また，古典的なバルブ構造もナノスケール
システムへの応用が検討されている[26]。このアプローチは，前方と後方の流れの間に大きな差
を機械的に作り出すことができるので有望であるが，複雑なナノ加工法や，繊細な構造の機械
的な誤作動が懸念点となっている。これを克服するシステムとして，例えば，アクティブフィル
ターの目詰まりに基づくマイクロスケールの整流[27,28]のような，自発的かつ機械的に逆流を
防止できるより単純な構造のシステムであれば，ナノスケールの電気浸透流を効率的に整流す
ることができ，応用の可能性が広がる。
　本研究では，より簡易な構造で交流電圧下での整流が可能な電気浸透流ポンプとして，細孔
密度の異なる 種類の膜と帯電したコロイド粒子からなる電気浸透流ダイオードを提案した。こ
の電気浸透流ダイオードは，順方向に電場を印加する際は，コロイド粒子は細孔密度の高い膜
に近づくため，発生する電気浸透流にはほとんど影響を与えない。一方で，逆方向に電場を印
加したときにはコロイド粒子が細孔を閉塞するため，流れを準機械的に抑制する。この流れの
非対称性から，周期がコロイド運動の緩和時間よりも十分に長ければ，交流電場で誘起される
電気浸透流から正味の一方向の流れを得ることが期待される。本研究では，まず，提案システ
ムのMDシミュレーションを行い，電流と流量の両方について電場に対する強い非線形性，すな
わち，電気浸透流ダイオードとしての性能を確認した。さらに，この現象を確認するために，
電気浸透流ダイオードの数理モデルを構築し，シミュレーション結果との比較を行った。モデ
リングでは，コロイド粒子の存在確率に応じて変化する流路の有効径と呼ばれる新しいパラ
メータを導入し，有限長の円筒形細孔を通過する電気浸透流の理論モデルを拡張した。シミュ

2

1
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レーション結果との比較より，提案したモデル方程式がシステムの振る舞いを再現することを
示した。

２．問題設定と分子動力学（MD）シミュレーション

Fig. 1: 電気浸透流ダイオードの概要。
(a)は模式図，(b)はシミュレーションで検討したシステムである。シミュレーション系では、膜 は物理的

な細孔を持ち、膜 はコロイド粒子のみに作用するエネルギー障壁としてモデル化されている（文献[29]より
一部改変して転載; CC BY 4.0）。

Fig.1(a)のように， 軸に垂直な方向に平行に置かれた 種類の膜 と に帯電したコロイド
粒子が挟まれた電気浸透流ダイオードを考える。コロイド粒子の大きさは膜の孔径 よりもわず
かに大きく， 粒子あたり電荷 に帯電している。膜が有する細孔の数は膜 がコロイド粒
子の数と同程度，膜 が に比べてはるかに多いとし，細孔壁は負に帯電している。ここに
方向の電場 を印加すると，コロイド粒子は電場の向きに応じて あるいは 側に電気泳動
する。 ではコロイド粒子は の近くに移動するため，誘起された電流や電気浸透流は細
孔近傍の粒子によって遮断されると予想される。
本研究では，膜，コロイド粒子，溶媒を理想的な粒子でモデル化し，分子動力学（MD）シ
ミュレーションを行った。粒子間の相互作用には，粒子間相互作用のポテンシャルエネルギー
が で ，それ以外で となるLennard-Jones（LJ）ポテンシャルを

用いた。ここで， は相互作用する粒子の中心間の距離， と はそれぞれ粒子のポテンシャル深
さと直径に対応するパラメータ， はカットオフパラメータである。本研究では，すべてのLJ粒
子についてLJパラメータを と とし，カットオフ距離は とした。本研究では，物理
量を以下の特徴量を用いてスケーリングした；長さ ，質量 ，時間 ，エネル

ℳ1

ℳ2

z 2 ℳ1 ℳ2

D

1 q > 0 ℳ1

ℳ2 ℳ1 z

Ez ℳ1 ℳ2

Ez < 0 ℳ1

r* < rc ℰ = 4ϵ [(σ /r*)12 − (σ /r*)6] 0

r* ϵ σ

rc

ϵ0 σ0 rc = 2.5σ0

σ0 m0 τ0 = σ0 m0 /ϵ0
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(a) 膜 電場
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イオン
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ギー ，温度 ，電荷 ，電場 。ここで はボルツマ

ン定数， は真空の誘電率である。
実際の計算でのMDシミュレーションのスナップショットをFig.1(b)に示す。膜 は 方向に

六角密着構造を7層積層し，膜面中心から 以下の距離にある粒子を除去して細孔としたも
のを作成し，その中間層が となるように配置した（ は 方向のシステムサイズ）。細
孔壁には 個の一価の陰イオン（電荷 ）を一様に分布させた。細孔密度の高い膜 は，コ
ロイド粒子のみに作用する仮想的なエネルギー障壁でモデル化し，具体的にはガウスポテン
シャル障壁 を仮定した。ここで，ポテンシャル高さ はコロ

イド粒子が を通過しないために十分な大きさである に設定し， の中心は ，
ポテンシャルの幅，すなわち膜厚を決めるパラメータ は とした。コロイド粒子は，対角
線の長さが の正二十面体の頂点に 個の陽イオンが位置するように構成され，コロイド粒子
の正味の電荷は ，すなわち，各イオンの電荷は とした。電解質溶液は， 個の一価の陰
イオンと 個の一価の陽イオンを含む 個の粒子から構成されており，陽イオンの数
は，系全体の電荷（細孔壁の表面電荷を含む）がゼロになるように決定した。MDシミュレー
ションには，オープンソースパッケージであるLAMMPSを使用した。各粒子のニュートン方程
式の時間積分には速度Verlet法，長距離のクーロン相互作用の取り扱いには，particle-particle-

particle-mesh（PPPM）法を採用した。また，すべての方向に周期境界条件を適用し，NVTアン
サンブルを用いて系の温度を に維持した。シミュレーションの時間ステップは と
した。系のサイズは , 方向が ， 方向は で， の正確な値は， 方向の

圧力が となるように決定した。

Fig. 2: MDシミュレーションから得られた電気浸透流ダイオードの非線形応答。
(a)が電流 ，(b)が電気浸透流 を示し，コロイド粒子の電荷 に対する電場 の関数としてプロットしている

（文献[29]より転載; CC BY 4.0）。

コロイド粒子の電荷 を様々な値に設定した場合のシミュレーション結果をFig.2に示す。ここ
では，電流 と電気浸透流 を， の範囲で電場 の関数としてプロットし
た。シミュレーションは，まず ステップの間，圧力を ，温度を に保ったまま，電場
なしでシステムの平衡化を行い，その後，電場を印加して， ステップ以上の本計算を行っ
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た。電流と流量は，それぞれ ， のように計算し，ここ

で， と は粒子の電荷と 方向の速度， と はそれぞれ - 平面上の面積と体積， は対象領域
内の粒子の数である。これらの値は，本計算の最後の ステップの平均値として算出し
た。計算は，各ケースについて異なる 種類の初期設定を用いて実行した。図中のシンボルとエ
ラーバーはこれらの平均値と分散であり，線は後述するモデル方程式による予測値である（詳
細は4.2節を参照）。

の場合，電流 と流量 はともに電場 に対して明らかな非線形性を示した。 の
場合の流れ，つまり逆流は抑制され， では流れは完全にブロックされる。 の場
合，コロイド粒子は の細孔に接近し，細孔を流れる電流や流れを遮断するバルブの役割をす
る。この効果はコロイド粒子の電荷が大きいほど高くなった。コロイド粒子の挙動を示すた
め， ， の場合について 軸方向のコロイド粒子の確率分布関数をFig.3に示
す。コロイド粒子は，電場が負（ ）の条件ではほとんどが膜 の近くに存在する
のに対し，電場が正（ ）の条件では から十分に離れていることが確認された。こ
れとMDの結果から，電流と流れの非線形な挙動は，コロイド粒子によって流路の実質的な径が
小さくなることに起因することが示唆された。

Fig. 3: 電場印加時のコロイド粒子の挙動。
(a)順方向（ ），(b)逆方向（ ）の電場に対する応答を示す。横軸は 座標，縦軸は 方向のコロイド
粒子の存在確率 を示す（文献[29]より一部改変して転載; CC BY 4.0）。

そこで，本研究ではコロイド粒子の存在確率に依存する流路の実質的なサイズ，すなわち有
効径を導入することで，非線形応答を捉える理論モデルを構築した。この有効径を用いて，
Sherwoodらによって提案された有限長の円筒形細孔に誘起される電流と電気浸透流を与える理
論モデル[4]を拡張する。次節ではモデル方程式を構築し，モデルとMDシミュレーションの結果
を比較する。

３．電気浸透流ダイオードの数理モデルの構築
本節では，Fig.2のMDシミュレーションの結果を再現する電気浸透流ダイオードの数理モデル
を構築する。
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３．１．ナノポアを通過する電気浸透流

Fig. 4: 有限長さの円筒形細孔の模式図。
長さ ，流路径 で，電荷密度は細孔の淵が ，円筒壁面は である。細孔の両端で圧力差 ，電位差 を
持つ（文献[29]より転載; CC BY 4.0）。

まず，Sherwoodらが提案した有限長の円筒形細孔内の電流および電気浸透流のモデル式を概
説し，コロイド粒子のない流れを表現するために採用する。ここでは，文献[3,4]を基に，Fig.4

に示すような有限の長さ ，直径 の円筒形細孔を流れる電流と電気浸透流のモデル方程式の簡
単な導出を行う。線形応答領域では，電流 と電気浸透流 は次のように書ける：  

（1）

（2）

ここで， はコンダクタンス， は電気浸透流係数， は膜の両側の電位差である。有限長さ
の円筒形細孔に対する と の明示的な式を与える前に，非常に薄い膜（ ）と厚い膜
（ ）という極端なケースを考える。

の場合，膜は孔のある厚さ のシートとみなされ，入口効果が支配的となる。このと
き，コンダクタンスは直径に比例し， （ は溶液のバルク電気伝導度）となる。また，
細孔径 に比べてデバイ長 が十分に小さい領域（ ，今回のMDシミュレーションではこ
れに相当）に限定すると，電気浸透流係数は となる。ここで， は溶液粘度，
は細孔の縁に沿った電荷密度である。一方，膜厚が大きい の場合は円筒壁面の効果が支
配的になり，コンダクタンスは ， の場合での電気浸透流係数は

（ は円筒壁面の表面電荷密度）となる。なお，以下では， の場合
の量を下付きの で表し， の場合の量を下付きの で表す。
次に，有限長 の円筒形細孔の と を上述の極限のケースの係数を用いて示す。コンダクタ

ンス は，単純に入口と円筒壁面の効果を直列に組み合わせることで得られる：

（3） 

電気浸透流係数 の表現には，有限長の円筒の両端間に発生する圧力差 の影響を考慮する

L D σm σc Δ𝒫̃𝒫 Δϕ̃

L D

Iz Qz

G H ΔΦ
G H L ≪ D

L ≫ D

L ≪ D 0
Gm = κ D κ

D λd λd ≪ D

Hm ∼ Dσmλd /μ μ σm

L ≫ D

Gc = π D2κ /(4L) λd ≪ D

Hc ∼ π D2σcλd /(4μL) σc L ≪ D

m L ≫ D c
L G H

G

H Δ𝒫̃𝒫

5

G = (G−1
m + G−1

c )
−1

= κ ( 4L
π D2 +

1
D )

−1
.

Iz = − GΔΦ,

Qz = − HΔΦ .

スーパーコンピューティングニュース� Vol. 23, No.6　2021-  30  -



必要がある（例えば，文献[30]を参照）。以下の議論では，便宜上，円筒の両端間の電位差を
と表す。 と の値は電流と流量に関する つの連続の式を用いて求められる。具体的に

は，膜を流れる電流の連続性は次のように書ける：

（4）
 

ここで， つ目の等式の左辺は膜の外側の電流，右辺は膜の内側の電流である。流量 の連続性
は，電位差と圧力差の両方で発生する流量を考慮して次のように書ける[30]：

（5）
 

ここで， は無限に薄いシート上の細孔の透過率に関するSampsonの公式[31]，
は円筒形流路の透過率に関するPoiseuilleの法則である。 つ目の等式の左

辺は電位差と圧力差によって誘起された膜外の流量の和であり，右辺は円筒内の流量である。
ここで， と の明示的な表現は，式(4)，(5)を解くことで与えられ，続いて式(5)の第一等式
を用いて，電気浸透流係数は次のように計算できる：

（6）

３．２．流路の有効径
電気浸透流ダイオードのモデルでは，電流と流量の変化を，式(3)および(6)において に代わ

る有効径 を導入することで捉え，細孔の入り口付近にコロイド粒子が存在する場合の影響を
考える。本研究では， のモデル方程式を以下の形で提案する：

（7）

ここで， はモデルパラメータ（定数）， はコロイド粒子が膜 に近づく確率（に
比例する）量， はコロイド粒子が細孔の周りにある確率に関係する量で， と は

のときの値である。 は - 平面上のコロイド粒子の運動を表すので， には依存しないと仮定

する。この単純なモデル方程式を導出するにあたって， の微小変動に伴う確率 (式(7)の指
数関数の変数に対応する)の変化が， のように見積もることができ
る，すなわち， の変化が流路断面積の変化率に比例すると仮定する。この関係式を で

という条件で積分することで，式(7)は得られ，これは電気浸透流ダイオードの本質的な
特徴を記述する。コロイド粒子が から十分に離れている場合（ ）は有効径は細孔径と
等しく（ ），コロイド粒子が 付近にあり（ ），かつ細孔近傍に存在する場合
（ ），流路は完全に閉塞する（ ）。次節では，Fokker-Planck方程式の解を用い

て， と の解析的な表現について説明する。
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6

H = ( Qz

ΔΦ ) =
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c + ℒcHmG−1
m

(ℒm + ℒc)(G−1m + G−1c )
= (λd /μ) (Dσm + 16L σc /3π)

(1 + 4L /π D) (1 + 16L /3π D)
.

Qz = Hm(ΔΦ − Δϕ̃) − ℒmΔ𝒫̃𝒫 = HcΔϕ + ℒcΔ𝒫̃𝒫 .

Iz = Gm(ΔΦ − Δϕ̃) = GcΔϕ̃ .

Deff = D exp [−α (Pz(q, Ez) − P0
z ) (Pxy(q) − P0
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３．３．コロイド粒子の運動に対するFokker-Planck方程式
ここでは，Fokker-Planck方程式を用いてコロイド粒子の運動を考察し，有効径のモデル方程
式(7)に含まれるパラメータ と の具体形を導出する。電場が印加された溶液中のコロイド粒
子には，電気泳動による力と溶媒粒子からのランダム力が作用し，これにより粒子の移流・拡
散が生じる。以下では，このような条件下での確率密度を支配するFokker-Planck方程式を，
に対して垂直な方向（ 軸方向）の運動と平行な方向（ - 平面内）の運動に分けて定式化する
まず， 軸方向の確率密度関数 に関するFokker-Planck方程式は，

（8）

と書け，ここで， は移流速度， は粒子の拡散係数で， と には依存しないと仮定す
る。定常状態では，解析解は次のように得られる：

（9）

ここで， と は，それぞれ と の表面における境界の位置である（Fig.3の破線参照）。
次に，コロイド粒子の - 方向の運動に注目する。円筒座標系において動径方向の存在確率分
布 を考えると，Fokker-Planck方程式は次のように書ける：

（10）

さらにここでは，コロイド粒子と細孔壁の電気的相互作用による径方向の移流を考慮して，係
数 は に反比例する，すなわち と仮定する。このとき，次のような解析解
が得られる：

（11）

以上から，有効径の式(7)のパラメータは， および （ は細孔近

傍領域の半径）と定義した。これらのパラメータの具体的な値については，2章の問題設定に対
応して独立して行った移流と拡散のMDシミュレーションの結果から推定した。

４．モデルとMDシミュレーションの比較

４．１．モデルパラメータの決定
ここでは，MDシミュレーションに用いた系のモデルパラメータの具体的な値を決定する。
まず，溶液中のコロイド粒子の拡散係数 を推定するために，バルク電解質溶液中のコロイ
ド粒子のブラウン運動について，独立したMDシミュレーションを実行した。コロイド粒子の平
均二乗変位から拡散係数は と求められた。コロイド粒子の電荷は拡散運動
にほとんど影響しないため，以下の議論では全てのケースについてこの値を使用する。
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x y

pr
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δr

0
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𝒟𝒟

𝒟𝒟 = 1.7 × 10−2σ2
0 /τ0

7

∂pr
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=
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∂r (Arr pr) + 𝒟𝒟 [ 1
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∂
∂r (r

∂
∂r )] pr .

∂pz

∂t
=

∂
∂z [(A pz) +

∂
∂z

(𝒟𝒟pz)],

pz(z ) = p0 exp (−
A z
𝒟𝒟 ), p0 = A𝒟𝒟−1 [exp (−

A
𝒟𝒟

z1) − exp (−
A
𝒟𝒟

z2)]
−1

.

pr(r) = pr0 exp ( CA
𝒟𝒟r ), pr0 = [∫
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0
r exp ( CA

𝒟𝒟r ) dr]
−1

.
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次に 方向の移流の影響を考える。この移流の効果は式(9)のパラメータ を介してモデ
ルに組み込まれている。（ と同様の） つの仮想膜の間に電荷 を持つコロイド粒子が挟まれ
た系に電場 を印加するMDシミュレーションから， 軸に沿ったコロイド粒子の確率密度関数
を求め，上記で得られた の値を用いて式(9)で与えられる解析解をフィッティングすること
で，各 における係数 の値を決定した。その結果， という関係が得られ，

と求められた。
最後に，式(11)の の値を決定するために， - 方向の移流の影響を調べた。ここでは，膜

の近傍でコロイド粒子の運動が 次元に限定される状況を考える。この制約は， と同様の仮
想的な膜を からコロイド粒子の粒子径だけ離れた位置に配置することで実現した。 - 平面
での運動に注目するため，物理的な細孔は考慮せず， 内の電荷は2章の問題設定と同様に分
布させた。 方向のときと同様に の値を用いて，式(11)で与えられる解析解をこれらの制約付
きMDシミュレーションで得られた確率密度関数にフィッティングすることで， の値を決定し
た。その結果， の値は の形で得られ， と求められた。

４．２．モデル方程式の検証

Fig. 5: 有効径 の比較。
様々な に対して，電場 の関数としてプロットしている。シンボルはシミュレーションから推定された値
を，線はモデル方程式(9)で与えられた値を示す（文献[29]より転載; CC BY 4.0）。

ここまでで，独立したMDシミュレーションから得られたモデルパラメータ , , の値を用
いて，コロイド粒子が存在する場合の流路の有効径 を推定することができた。式(1), (2), (3), 

(6)で与えられたモデルにより，式(7)で定義された有効径 を用いて推定した電流と流量を
Fig.2に線で示す。ここでは，自由パラメータ は とした。電流，流量ともに，MDシミュ
レーションの結果とよく一致しており，モデル推定値は電気浸透流ダイオードの正しい非線形
挙動を示した。この結果から，自由パラメータを適切に設定すれば，電気浸透流ダイオードの
性能は，コロイド粒子の電荷 と電場 の関数として，モデル方程式から近似的に推定できるこ
とがわかった。
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有効径 の値を直接比較したものをFig.5に示す。ここでは，MDシミュレーションの の値
は，直径 を未知のパラメータとして，式(1), (2), (3), (6)を用いて，Fig.2のMDの結果から逆算し
た。MDシミュレーションとモデル方程式の間には良好な一致が得られ，モデル方程式が電気浸
透流ダイオードの特徴をよく捉えられていることが確認できた。モデルの他の物理パラメータに
関して，表面電荷密度 や などのパラメータは，幾何学的な設定から決定でき，電解質溶液
の特性に関連する電気伝導度 と粘度 も独立して測定することができる。しかし，上記の比較
では，これらのパラメータの値を単独で測定することを回避するために，細孔近傍にコロイド
粒子が存在せず純粋な電流と流量が近似的に得られる領域 における電流と流量の線形近
似から求めた。

５．おわりに
本研究では，細孔密度の異なる 種類の膜の間に帯電したコロイド粒子を配置した電気浸透流
ダイオードを提案し，MDシミュレーションとモデル方程式の構築を行った。シミュレーション
では， 枚の膜の間の細孔密度の違いにより，コロイド粒子がナノバルブの役割を果たすことに
よる電流と電気浸透流の整流が観察された。モデル構築では，流路の有効径の概念を導入する
ことで，提案した電気浸透流ダイオードの重要な特徴であるコロイドナノバルブ（コロイド粒子
が流路を塞いで逆方向の電流と流れを防ぐ現象）を捉える数理モデルを確立した。有効径は，
細孔周辺の存在確率密度関数に依存しており，式(7)で定義される。この有効径の考え方は，分
子ふるい，ナノフィルトレーション，多孔質媒体中の輸送，交通システムの渋滞解析など，他の
用途にも応用できる可能性がある。モデル方程式のパラメータはコロイド粒子の移流・拡散に
関するFokker-Planck方程式の解析解から得られ，これらの値を用いて，MDシミュレーションの
全結果をモデル方程式により再現することに成功した。これにより，提案したモデル方程式が
コロイドナノバルブの本質的なメカニズムを記述できていることが確認された。比較の際に
は，自由パラメータ を一度だけ校正する必要があるが， の値が特定できれば，同様の系に対
して様々な条件下でのダイオードの性能を推定することができる。
実用面では，本ダイオードは，整流の特性緩和時間よりも十分に長い周期であれば，交流電
圧下での流れの整流に応用できると期待される。さらに，このナノバルブは，物理的なパラ
メータを適切に選択すれば非対称な流れを可能にし，逆方向の流れをほぼ完全に遮断すること
ができるため，既存の交流電気浸透流システムと比較して，より効率的な整流が実現できる可
能性がある。本研究では，コロイド粒子，膜，電解質溶液は，抽象的な材料を想定していた
が，これらは実用的な材料に置き換えて検討することができる。これらの実験的検討は今後の
研究トピックである。
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$ module avail 

… 

-------- /lustre/app/modulefiles/cuda10 ------- 

…   miniconda3/py39_4.9.2  … pytorch/1.8.1 … 

… 

$ module load pytorch/1.8.1 

All modules were reset, cuda10/10.0.130 miniconda3/py39_4.9.2 pbsutils intel/19.4.243 

openmpi/3.1.4/intel gnu/gcc_7.5.0 are loaded 

 [y12345@reedbush-h1 ~]$ $

 

$ show_module 

ApplicationName   ModuleName                      Node            BaseCompiler/MPI 

---------------------------------------------------------------------------------- 

… 

Miniconda          miniconda/py38_4.9.2           aquarius 

… 

PyTorch+Horovod   pytorch-horovod/1.8.1-0.21.3   aquarius        cuda/11.1 
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$ conda config --add channels conda-forge

$ conda config --remove channels defaults

/data /work

/work 

$ module load aquarius miniconda/py39_4.9.2 

$ conda info 

base environment : /work/opt/local/x86_64/cores/miniconda/py39_4.9.2  (read only) 

 

$ mv  ~/.conda  ~/.conda.bak  

$ mv  ~/.condarc  ~/.condarc.bak  

$ touch  /work/gg12/a12345/.condarc

$ mkdir  /work/gg12/a12345/.conda

$ ln  -s  /work/gg12/a12345/.conda*  ~/
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channels: 

  - conda-forge 

allow_softlinks: true #  

always_softlink: true #  

# root_prefix: /work/gg12/a12345/miniconda # miniconda path 

$ conda create -p /work/gg12/a12345/miniconda --clone base 

$ conda install -p /work/gg12/a12345/miniconda conda 

 

$ conda update -p /work/gg12/a12345/miniconda conda 

$ conda update -p /work/gg12/a12345/miniconda --all 

 

 root_prefix  #  

 

 

$ source /work/gg12/a12345/miniconda/etc/profile.d/conda.sh 

 

 

$ conda info --envs 

# conda environments: 

# 

base                *  /work/gg12/a12345/miniconda 

$ conda activate 

(base) $ 

 

 

(base) $ conda create -n pytorch pytorch=1.10.0=cuda112py39h4e14dd4_0 cudatoolkit=11.2 

(base) $ conda activate pytorch 

(pytorch) $ 

 

conda  
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conda  create -n  [-c ]  

conda  create -p  [-c ] –clone

 

conda  info [--envs] 

conda  install [-c ] [=

] 

conda  list 

conda  search   [-c ] [--

info] 

conda  remove   

conda  remove -n   --all  

conda  update [-c ]   or --

all 

 

#!/bin/sh 

#PJM -L rscgrp=share-a 

#PJM -L gpu=1 

 

 

[1] !pwd 

/home/a12345/.notebook 

[2] %cd /work/gg12/a12345 

/work/01/gg12/a12345 
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[3] import os 

import numpy as np 

A=np.random.rand(5,5) 

B=np.random.rand(5,5) 

print (A,B) 

C=np.dot(A,B) 

print (C) 

 

[4] !pysub  -f  Untitled.ipynb  3 

(base) $ conda create -n myjupyter jupyterlab 

(base) $ conda activate myjupyter 

(myjupyter) $ 

c.LabApp.app_dir = '/work/gg12/a12345/miniconda/envs/myjupyter/share/jupyter/lab' 
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$ module load singularity 

$ singularity build tf-image.file docker://tensorflow/tensorflow:latest-gpu 

 

 

スーパーコンピューティングニュース� Vol. 23, No.6　2021-  48  -



 docker:// 

 shub://     
 

 

$ singularity exec --nv --bind $PWD tf-image.file python  

 

  

singularity build [--sandbox] 

container.img  

singularity build container.img

--sandbox container.img

 

singularity shell [--nv] 

[--writable] [--fakeroot] 

container.img 

--nv NVIDIA GPU

--writable

--fakeroot  

singularity exec [--nv]  

[--writable] [--fakeroot]  

[--bind dir1[:dir2]] 

container.img  

--bind dir1 dir2

dir2 dir1

shell  

 

#!/bin/bash 

#PJM -L rg=share-a 

#PJM -L gpu=1 

#PJM -g gg12 

#PJM -L jobenv=singularity 

#PJM -L elapse=00:15:00 

#PJM -j 

module load aquarius cuda singularity 

singularity exec --bind $PWD /work/gg12/a12345/tf-image.file python keras-tf-mnist.py ¥ 

>& keras-tf-mnist.log.$PJM_JOBID 
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教育利用報告：工学院大学３年次講義「並列･分散システム」 

藤 井 昭 宏 

工学院大学情報学部 

 

 教育利用制度により，Oakbridge-CX システムを工学院大学の情報学部 3年生の講義で利用さ

せていただいた。今年度で本制度を利用させていただけて，8年目となった。2021 年度の講義

と Oakbridge-CX システムを利用した効果について報告する。 

 まず今年度もコロナ禍により多くの授業日程が非常事態宣言中になり，対面では行えなかっ

た。前半を座学とし，後半を演習としているが，前半の授業は，オンライン双方向授業を行い，

質問対応はチャットなどで対応した。後半の演習の授業では，緊急事態宣言が解除されている

期間もあり，一部希望者は対面でも対応し，簡単なプログラムの実行や作成をさせた。また今

年度は OpenMP や MPI のプログラムの作成，デバッグは Google Colaboratory 上にて C言語で行

わせるようにした。この環境では実行結果がブラウザ上で確認でき，こちらが作成したコード

も参照可能となるため，スムーズに学習させることができた。そのためスパコンの利用は，デ

バッグが終わったあとに，ジョブを投入して計測をするようにさせた。 

 授業内容は 例年通り 1 CPU と並列性，2 並列システム，3 分散メモリと共有メモリでのプロ

グラム，4 Oakbridge-CX での演習とした。1，2が主に並列システムの知識に関するもので，3，

4 が並列システム上でのプログラムに関する講義と演習としている。最終課題は昨年度と同様

に，オイラー法による重力についての多体問題の逐次コードを渡し，それの OpenMP, MPI を用

いた並列化とした。 

 成績については，期末のプログラミングを伴うレポート課題と，対面で設定した期末試験に

より評価した。今年度の履修人数は 77 人であり,実際に単位を取得したのは 65 人だった。また

講義の日程と簡単な内容のリストは表１のようになっている。本講義は並列計算の導入として

位置づけており，はじめに基礎知識を講義し，最後の４回の講義時間(表１の 4-1〜4-4)のみ

Oakbridge-CX を利用してプログラム演習を行った。上に述べたようなレポート課題もだしてお

り,授業時間外にも各自に自習させ，今年度の前期末である，7 月末まで授業用アカウントを利

用させて頂いた。 

工学院大学では，卒業研究を含め，研究用に Oakbridge-CX を利用できるようにトークンを購

入している｡今年度も過去のこの授業を受け，スパコンを使い卒論を進めている学生や学会発表

を行う学生もいる。学部 3年生のうちから本制度の支援を受け，スパコンの利用に関して認証

手続きからジョブ投入の方法，さらに並列システムの基礎知識と合わせて簡単な並列プログラ

ムの実装まで経験させておけたことは，この後で学生が卒業研究を進める上でも有用なものに

なったと考えている。 

スーパーコンピューティングニュース� Vol. 23, No.6　2021-  51  -



  

 

表１：講義日程，内容 

日付  時間 内容 

4 月 13 日 15:35-17:20 

対面 

1-1 CPU の仕組み，OS の機能  

プロセス，キャッシュ，仮想メモリ空間 

4 月 20 日 15:35-17:20 

対面 

1-2 並列性の分類 

{命令，スレッド，プロセス}レベル並列性 

2-1 並列システム 

共有メモリや分散メモリでの相互結合網 

4 月 27 日 15:35-17:20 

オンライン 

キャッシュの一貫性，計算と通信のコスト， 

αβモデル   

2-2 共有・分散メモリ型の並列処理 

SPMD，共有･分散メモリ，性能計測， 

アムダールの法則 

5 月 11 日 15:35-17:20 

オンライン 

3-1 分散メモリ型の並列処理 

MPI 基礎 

5 月 18 日 15:35-17:20 

オンライン 

集団通信関数 

プログラム例：数値積分，内積コード 

5 月 25 日 15:35-17:20 

オンライン 

3-2 Google Colaboratory を利用した MPI のプログラ

ム演習 

6 月 1 日 15:35-17:20 

オンライン 

3-3 マルチスレッドと排他制御 

mutex_lock, デッドロックとその検知 

6 月 8 日 15:35-17:20 

オンライン 

3-4 OpenMP の書き方と例題 

False sharing 実行例等 

6 月 15 日 15:35-17:20 

オンライン 

4-1 並列プログラムの実践 1 

計算環境，認証，実行手順， 

数値積分による円周率の計算の OMP 化 

6 月 22 日 15:35-17:20 

対面，オンラ

イン同時 

4-2 並列プログラムの実践 2 

数値積分による円周率の計算の MPI 化 

6 月 29 日 15:35-17:20 

対面，オンラ

イン同時 

4-3 並列プログラムの実践 3 

逐次の多体問題のプログラムの OMP 化にむけて 

(依存関係のない for 文の説明) 

7 月 6 日 15:35-17:20 

対面，オンラ

イン同時 

4-4 並列プログラムの実践 4 

逐次の多体問題のプログラムの MPI 化にむけて 

(データを全プロセスでコピーして持ち，自分の担当

データのみ更新し，allgather で共有するモデル) 

7 月 13 日 15:35-17:20 

対面 

授業内 期末テスト 
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 - 1 - 

大学院工学系研究科電気系工学専攻修士実験 

MPI による並列プログラミング入門 

下川辺隆史・塙敏博 

東京大学情報基盤センター 

 

 本稿は 2021 年 S1 タームに実施された大学院工学系研究科電気系工学専攻修士実験「MPI に

よる並列プログラミング入門 」について紹介する。修士実験は同専攻の修士課程（1年）の学

生が 2人または 3人が 1 組となって，1 ターム（約二ヶ月）のうちに，各教員が提供する課題

に基づき実習を行うもので，原則として受講者の専門とは異なる分野の課題を選択することと

なっている。 

 科学技術シミュレーションにおいて大規模並列システムが広く使用されるようになったが，

そのためには，並列計算プログラミングに関する知識と経験が必須である。本実験では，分散

並列システムにおいて広く使用されている MPI（Message Passing Interface）による並列プロ

グラミングについて講義，実習を行う。実習では情報基盤センターの Wisteria/BDEC-01 スーパ

ーコンピュータのシミュレーションノード群（Odyssey）を使用する。Wisteria/BDEC-01 は本

年度導入されたシステムであり、本実験では今年度から使用することとなった。 

 本年度は 2 組，5 名の受講者があり，新型コロナウイルス感染症拡大防止のため，すべてオ

ンラインで実施した。下記内容について座学及び演習を行なった： 

 

• Wisteria/BDEC-01 へのログイン 

• MPI 並列プログラミング 

• SPMD（Single Program Multiple Data）型パラダイムの習得 

• MPI プログラムによる数値積分 
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1 https://www.cc.u-tokyo.ac.jp/events/lectures/ 
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第 162 回お試しアカウント付き並列プログラミング講習会

「OpenFOAM 初級」実施報告 

今野 雅 

東京大学情報基盤センター客員研究員 

 
 2021 年 9 月 28 日（火）， PC クラスタコンソーシアム（実用アプリケーション部会・HPC オ

ープンソースソフトウェア普及部会）、オープン CAE 学会との共催で，第 162 回お試しアカウン

ト付き並列プログラミング講習会「OpenFOAM 初級」がオンラインで開催された。本講習会は，

センターに設置されたスーパーコンピューター(以降，スパコン)の利用促進とスパコンを用い

た数値流体解析の普及を目的として実施されたものである。なお，本講習会はセンターのお試

しアカウント付き並列プログラミング講習会として行われた 20 回目の OpenFOAM の講習会であ

る。受講者は，大学・研究機関教職 1名，大学院学生 5名，学部学生 1名，企業の方 4名であ

り，事前申込者 13 名，受講者合計は 11 名であった。センターが運営するスパコン

Wisteria/BDEC-01 を用い， Wisteria/BDEC-01 の概要，利用方法，OpenFOAM の演習が 1日終日

の日程で行われた。当日のプログラムを表 1に掲載する。なお，講習会終了後約 1ヶ月有効な

お試しアカウント(Wisteria-O，最大ノード数 12，最大実行時間 15 分)が受講者に与えられた。  

 

表 1 講習会プログラム 

【2021 年 9月 28 日（火）】 

10：00 - 12：00 自動車空力解析演習 I 

イントロダクション (約 5分間) 

Wisteria/BDEC-01 概要 (約 55 分間) 

講習会の準備 (約 15 分間) 

module による OpenFOAM の環境設定 (約 15 分間) 

13：00 - 18：00 自動車空力解析演習 II 

解析モデル (約 40 分間) 

ベース格子生成 (25 分間) 

ベース格子の可視化 (約 30 分間) 

格子生成 (60 分間) 

最終格子の可視化 (約 10 分間) 

流体解析 (約 50 分間) 

解析結果の可視化 (約 10 分間) 

実測値との比較 (約 10 分間) 

解析演習の説明 (約 10 分間) 

その他の話題・質疑応答 

講習会終了後のアンケート集計結果(回答数 10)を表 2に示すが，参加した満足度の平均は 5

点満点中，4.80 と高かった。また，参加者から表 3〜5に示すご意見を頂いた。今後の講習会

の参考にしたい。  

 

表 2 アンケート集計結果 
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評

点 
講習会の時間 

講習会の講義内容 

(プレゼン) 
配布資料の内容 

サンプルプログラム 

内容 
参加した満足度 

1 短い 0 簡単 0 簡単 0 簡単 1 不満 0 

2  0  0  1  0  0 

3 適切 6 適切 7 適切 8 適切 7 普通 0 

4  4  2  1  2  2 

5 長い 0 難 1 難 0 難 0 満足 8 

 平均 3.40 平均 3.40 平均 3.00 平均 3.00 平均 4.80 

 

表 3 Zoom によるオンライン講習会で良かったこと(原文ママ) 

• 使いやすい、音声や画像も良い 

• 大画面で実習することができること． 

• 時間、場所が選べること。 

• 遠方からも参加できる 

 

表 4 Zoom によるオンライン講習会で悪かったこと(原文ママ) 

• 特にありません 

• 人数が増えるとエラー時対応が難しい。 

• ありません 

 

表 5 本講習会に対するご意見(原文ママ) 

• 今野先生、どうもありがとうございました。 

• OpenFOAM の説明が少し難しかった． 

• 少人数であったので、良かったと思います。先生の指導も上手でした。Windows でのフォワーディ

ングができていません。やり方が分かりましたら、ご通知をお願い致します。 

• 今回から，vncserver を用いてディレクトリの編集を行いましたが，動きにラグや小さくて見づら

かったので，以前のように x転送を用いて行っていただきたいです． 
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点満点中，4.80 と高かった。また，参加者から表 3〜5に示すご意見を頂いた。今後の講習会

の参考にしたい。  

 

表 2 アンケート集計結果 
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2021 9 30 163

PC

HPC

2020 9 18 138

2021 4 26 152

Linux
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163  https://www.cc.u-

tokyo.ac.jp/events/lectures/163/ 

YouTube  
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第 164回お試しアカウント付き並列プログラミング講習 

「GPUプログラミング入門」 

星野哲也 

東京大学情報基盤センター 

 

本稿は，2021 年 10 月 5 日にオンライン会議システム Zoom を用いて開催された『第 164 回お

試しアカウント付き並列プログラミング講習会：GPU プログラミング入門1』の開催報告であ

る。 

本講習会では、GPU を用いるために必須である、GPU の特性やプログラミング手法に関する

講義および実習を行う。対象 GPU としては主に NVIDIA 社の Tesla GPU を、GPU 向けの並列

化プログラミング環境としては主にOpenACCを用いる。実習では拡散方程式のカーネルなど、

HPC において利用される基本的な計算問題を題材として、GPU 向けのプログラムを作成する方

法や、GPU プログラミングを行う上で役に立つツールの使用方法、CPU-GPU 間のデータ転送

の最適化を適用するまでの手順を学ぶ。本講習会は Wisteria/BDEC-01 の Aquarius ノードを用い

て実習を行なった。Aquarius ノードには 8 基の A100 GPU が搭載されているが、講習会受講者

が利用できるのは 4 基までである。受講者には 1 ヶ月有効なアカウントが与えられ、1 ノード

30 分までのジョブが実行可能である。講義内容の詳細については，ウェブページ 1から資料を

ダウンロードできるのでそちらを参照いただきたい。また講習会に用いたサンプルコードは

https://github.com/hoshino-UTokyo/lecture_openacc にて公開されている。 

合計 10 名の事前登録者があり，7 名（学生：3 名, 研究機関：1 名，企業：3 名）が受講した。

講習会終了後にアンケートを実施した（4 名より回収）。表 1 は質問項目と回答（5 段階評価）

の人数分布である。 

 

 

表 1 アンケート集計結果 

 評点 1 2 3 4 5 

（a）講習会時間 短い⇔長い   4   

（b）講習会講義内容（プレゼン） 簡単⇔難  1 3   

（c）配布資料内容 簡単⇔難  1 3   

（d）サンプルプログラム内容 簡単⇔難  1 3   

（e）満足度 不満⇔満足     4 

 

 
1 https://www.cc.u-tokyo.ac.jp/events/lectures/ 
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1 https://www.cc.u-tokyo.ac.jp/events/lectures/ 

原 稿 募 集

本誌では利用者の皆様からの原稿を募集しています。以下の執筆要項に基づいて投稿してく だ
さい。

執 筆 要 項

１ 内容は，本センターのスーパーコンピューターシステムの利用者にとって有意義な情報の
提供となる原稿とします。

２ 掲載可否については当編集委員会で決定させていただきます。
３ 掲載可とした投稿原稿に対して，加除訂正を行うことがあります。
４ 原稿枚数には特に制限はありませんが，シリーズに分割することもあります。
５ プログラムの実例が大量になる場合（概ね１頁を超える）は，本文には一部のみを記述し，
投稿者の ページ等に全体を掲載し，その を引用するようにしてください。

６ 原稿は横書きにしてください。
７ 原稿は，Ａ４サイズで、ページの余白は上下 、左右 、ヘッダー 、フッター

に設定してください。詳しくは原稿様式をご参照ください。 形式 フォント埋め込
み の完全原稿を電子メールにて まで提出願います。

８ 採用された原稿は、本センターの ページに掲載いたします。
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