
平成25年11月13日（水）

HPCI戦略プログラム分野２

計算物質科学イニシアティブ（CMSI）

人材育成・教育活動と課題

CMSI人材育成・教育担当

大阪大学ナノサイエンスデザイン教育研究センター

下司雅章（げしまさあき）

ＨＰＣＩ計画推進委員会
「今後のHPCI計画推進のあり方に関する検討ワーキンググループ（第２３回）」資料

資料１－３
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１．CMSI組織の中の人材育成・教育機関
◆人材育成・教育担当（９大学）
基礎から応用までの計算物質科学教育を実施
◆産官学連携担当（２機関）
産官学連携シンポ等で産業界からのニーズを吸い上げる

CMSIの構成機関
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２．H23年度；CMSI教員７名採用と活動準備
教育カリキュラム・講習会等の活動計画立案と試験的運用実施
◆若手研究員の技術交流会等で超並列計算に向けた課題を把握
◆産官学連続研究会等から産業界からの要望やニーズを把握
◆学生、院生との座談会等による教育ニーズや要望の吸い上げ

各大学計算物質科学
カリキュラム
作成･実施

下司 雅章
阪大准教授

寺田弥生
東北大
准教授

北浦和夫
神戸大教授 吉井範行

名大准教授
岩田潤一
東大講師

山地洋平
東大助教

藤堂眞治
東大教授

CMSI神戸拠点で分野・

産学連携教育・人材育
成を推進

ポータルサイト
ストリーミング

Web講義

配信シンポ

公開シンポ

配信講義

講義 ワークショップ

スクール
合宿

アプリ講習会

コンサルティング

アプリ開発者
（作れる人、支える人）

アプリユーザ
（使える人）

参
加
者
数

３．CMSIの人材育成・教育活動



◆計算物質科学特論A配信◆
述べ165名が参加!!
内、企業11名

【日時】平成25年4～7月（15回）
毎週木曜13:00～14:30

【場所】配信元：大阪大学豊中
キャンパス基礎工G217

４．講義配信施設の整備

◆H24までに教育機関９大学にビデオ配信設備設置
◆H25補正予算で多地点会議システム購入（20接続）

教育コンテンツ配信事業
⇒計算物質科学の振興と社会へ貢献できる人材の育成

今後の予定
●H25下期：配信シンポジウム3回開催
●H26計算物質科学特論B 開講

受講場所

11か所で受講可能
（東大は本郷・柏、阪大は豊中と吹田）
＊産総研に追加設置予定
＊分野5との連携で筑波大配信予定
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５．アプリケーションポータルサイトの整備
～MateriApps～

1. 「やりたいこと・興味」からアプリを検索できるシステム
検索タグ：手法、物理量、開発者名、対象モデル・物質 etc.
⇒アプリ利用者：アプリへのアクセスをスムーズに。

2.開発者の声を利用者に届けるアプリ紹介
開発者ページの設置
（アプリ最大の魅力、アプリの将来性・応用性 etc.）
⇒アプリ開発者の見える化⇒アプリ開発者・利用者の距離短縮。

3. 共同研究・開発を支えるシステム
Web上でのソースコード開発（クローズド機能選択あり）
掲示板を利用した意見交換の促進
⇒アプリ開発者同士のクロッシング、横断的な研究のサポート

◆H25年11月本格運用開始！
◆人材育成・教育活動に活用
◆実験と計算の橋渡し
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五十嵐亮
東大
研究員
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人材育成・教育イベント

具体例

６．人材育成・教育のポイント

◆大学院教育⇒「計算科学技術特論」

・博士前期課程⇒計算科学の基礎となる考え方，視野を広げる
ための知識，基礎的な計算技術の習得

・博士後期課程⇒計算物質科学の研究手法，専門知識，計算
機科学，応用技術の習得

◆若手研究者⇒「若手技術交流会」

・若手研究リーダー育成⇒キャリアパス形成，ワークショップ，サ
マースクール等での教育及び人材交流，コミュニティとの連携

◆社会人教育

・産業界のニーズは幅広く、各分野、あるいは計算手法毎にカリ
キュラムを策定する。
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院⇒若手⇒社会人向けに参加することで、
広い視野を持ったリーダー人材を創出



７．配信講義「計算科学技術特論Ａ」
◆博士後期、PDクラスをターゲット

第１回 プログラム高速化の基礎 片桐孝洋（東大） 4月11日

第２回 MPIの基礎 片桐孝洋（東大） 4月18日

第３回 OpenMPの基礎 片桐孝洋（東大） 4月25日

第４回 Hybrid並列化技法(MPIとOpenMPの応用) 片桐孝洋（東大） 5月9日

第５回 プログラム高速化の応用 片桐孝洋（東大）） 5月16日

第６回 線形代数演算ライブラリBLASとLAPACKの基
礎と実践１

中田真秀（理研） 5月23日

第７回 線形代数演算ライブラリBLASとLAPACKの基
礎と実践２

中田真秀（理研） 5月30日

第８回 高速化チューニングとその関連技術１ 渡辺宙志（東大物性研） 6月6日

第９回 高速化チューニングとその関連技術２ 渡辺宙志（東大物性研） 6月13日

第１０回 行列計算における高速アルゴリズム１ 山本有作（神戸大） 6月20日

第１１回 行列計算における高速アルゴリズム２ 山本有作（神戸大） 6月27日

第１２回 古典分子動力学法の高速化１ 吉井範行（名大） 7月4日

第１３回 古典分子動力学法の高速化２ 吉井範行（名大） 7月11日

第１４回 量子化学計算の大規模化１ 石村和也（分子研） 7月18日

第１５回 量子化学計算の大規模化２ 石村和也（分子研） 7月25日 9

計算物質科学のカリキュラム概要（案）

計算科学共通科目

(計算科学技術特論A，B，その他）

密度汎関数理
論専門科目

量子化学専
門科目

分子動力学
専門科目

多体電子論
専門科目

密度汎関数理
論

•基礎理論

•様々な手法

•各種先端研究
事例

•実習

量子化学計算

•基礎理論

•様々な手法

•各種先端研究
事例

•実習

古典分子動力
学

•基礎理論

•様々な手法

•各種先端研究
事例

•実習

多体電子論

•基礎理論

•様々な手法

•各種先端研究
事例

•実習

◆開発者養成コース／ユーザー養成コースに分ける
◆科目は共通、実習科目は両コース必須
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８．若手技術交流会

• 第6回 (2012年7月17日-19日 掛川)
– 研究員・企業研究者・学生28人、サポート富士通4人

– テーマ：京利用に向けた技術・情報の共有

– 内容：FX10で各自のプログラムのコンパイルとチューニングもしくはフリー
ソフトのコンパイル

– Wiki：http://trac.cms-initiative.jp/wakate6

• 第7回 (2013年2月14日-16日 金沢)
– 研究員・学生30人、サポートRIST4人、富士通4人

– テーマ：京の効率利用のための技術習得と共有

– 内容：FX10で各自のプログラムの解析とチューニング

– Wiki： http://trac.cms-initiative.jp/wakate7

• 第8回 (2013年7月1日-3日)
– 研究員・学生33人、サポート富士通3人、招待講演者2人

– テーマ：アプリケーションの開発と展開のための情報共有

– 内容：MateriApps等で一般に公開されているアプリケーションを使い、公開

方法、使用感、バグ、等をレポート

– Wiki：githubのプライベートリポジトリ内に作成（非公開）
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◆若手自ら企画立案実施で、リーダーシップやマネジメント能力養成

９．2013年度TOKKUN!1-3

• 毎回テーマを決めて、少人数(10名程度)で高度化作業

• 第1回(実行性能向上、6月)

• 第2回(並列性能向上、7月)

• 第3回(実行・並列性能向上9月)

• 富士通から毎日2名応援

• 毎回最後に成果発表と情報共有

• コンサルティングの富士通の方と長時間議論可能。

• アルゴリズムから見直すことができた参加者もいた

• ソースコードを大画面に映し、全員でチューニング作業を行う、
プログラミングのノウハウ共有を行った
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◆「京」、HPCIの一般利用枠申請に向けた強化合宿



１０．阪大CMD®ワークショップ

・密度汎関数理論第一原理計算手法習得が目的

・総修了者数は延べ１０００名を突破．

• ２０１０年９月CMSIの支援でスパコンコースを開始

• ⇒State、RSPACEで講習を実施し、その後の利用も

続き共同研究に発展

• ビギナーズコースはKKR，擬ポテンシャル法，FLAPW法
を一通り体験

（参加者の声）

・大学の先生に気軽に相談できる（産業界）

・何度も参加してノウハウを取得することができる（産業界）

・講習会で学んだ手法が論文になった。

詳しくはhttp://phoenix.mp.es.osaka-u.ac.jp/CMD/13

◆院生，若手研究者，社会人の教育を同時開催

参考 阪大ナノプログラム

http://www.sigma.es.osaka-u.ac.jp/pub/nano/ 14

◆計算手法や具体的対象物の講義でニーズにミート



１１．分野振興活動 ～広報誌Torrent出版～
◆若手研究者の見える化
◆産官学の若手の橋渡し
◆一般社会への活動、成果アピール

No.8 CMSI見える化シンポジウム開催特集

年に２～３刊発行

NHK植松
ディレクター

東大理広報
横山先生

琴と計算科学映像
のコラボ

若手研究者取材記事

若手とベテラン合宿レポート若手に取材を依頼し、交流を促進
アウトリーチの意識も向上！
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まとめ

◆効率的講義実施⇒全国的な大学間連携が必要かつ有
効である（配信講義，講習会，スクールなど）

◆配信講義には、情報基盤センターの積極的サポートが
必要。（部局から独立した組織として，誰でも利用できる
会場を提供、サポート可能）

◆計算資源のサポートが必要（現状は分野スパコン利用）

◆分野間連携、例えば，計算科学全体で配信講義のポー
タルサイトを構築するなど，互いに関連する講義を共有
する．

◆コンサルティング人材、マネジメント人材の育成に関する
教育活動が課題。
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第２回CMSI人材育成シンポジウム
「大規模計算に伴う数値誤差及び可視化」

１３：００－１３：１０ 下司雅章（阪大ナノセンター）「趣旨説明」
１３：１０－１３：５０ 大石進一（早大理工）「大規模計算における精度保証付き数値計算」
１３：５０－１４：２０ 片桐孝洋（東大情報基盤センター）、黒田久泰（愛媛大）「連立一次方

程式の反復解法ソルバーにおける並列処理と収束精度の問題について」
１４：２０－１４：５０ 山本有作（電通大）「線形計算における誤差解析の事例」
１４：５０－１５：２０ Break
１５：２０－１６：００ 小野謙二（理研）「大規模な計算結果の可視化における課題と

アプローチについて」
１６：００－１６：３０ 萩田克美（防大）「可視化と純粋数学に駆動された計算物質科学の一例

～K4フェノール樹脂のDFT計算と古典MD計算へ～」
１６：２０－１６：４０ 大綱英生（ユタ大）「生物学者のワークフローにフィットさせた可視化

解析ソフトの開発と応用」
１６：４０－１７：００ まとめ

日時： ２０１３年１２月２日(月)
場所： 大阪大学大学院基礎工学研究科G217及びCMSI配信拠点で聴講可能

．
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添付資料

CMSI参画教育機関の人材育成・教育活動
◆社会人も受講可能な多彩なプログラムを実施（大学講義以外）

参考資料

(人） 日 回 学生 M院
D院
若手

ポータルサイト CMSI MateriApps Live on web WEB上でアプリ講習会受講（試験中） ○ ○ ○ ○ ○ ○

ストリーミング CMSI 人材育成・教育シンポジウム web配信H25中にテスト予定 ○ ○ ○ ○

Web講義 CMSI 計算物質科学特論 web上に動画・資料UP ○ ○ ○ ○ ○

配信シンポ CMSI 人材育成・教育シンポジウム 阪大⇒8大学10拠点配信 200 1 ～3 ○ ○ ○ ○

公開シンポ CMSI CMSI-TUT見える化シンポジウム 計算科学のアウトリーチ活動 120 1 1 ○ ○ ○ ○ ○ ○

配信講義 CMSI 計算物質科学特論 阪大⇒8大学10拠点配信 200 半年 15 ○ ○ ○ ○ ○

右記 金沢大-新潟大-神戸大 既存枠組み 50 半年 1/週 ○ ○ ○

右記 名古屋大-総研大 既存枠組み 50 半年 1/週 ○ ○ ○

講義 CMSI 各協力機関の大学で実施
東大・名大H24講義開始。東北大H25
開始予定

50 半年 1/週 ○ ○ ○

共催 ASIA CMDワークショップ(阪大） 初心者～中級者 50 4 4 ○ ○ ○ ○

共催 CMDワークショップ(阪大) 初心者～高度利用者 100 5 2 ○ ○ ○ ○

CMSI 国際量子化学超並列WS 上級者 60 1 1 ○ ○

共催 分子シミュレーション夏の学校(分子研)MD基礎から応用、実習 50 3 1 ○ ○ ○

CMSI TCCIウインターカレッジ（MD） MD基礎から応用、実習 100 5 1 ○ ○ ○

CMSI ＴＣＣＩウインターカレッジ（量子化学） 量子化学計算基礎から応用 50 2 1 ○ ○ ○

CMSI CMRI MPI講習会 MPI利用方法 30 1 1 ○ ○ ○

共催 OCTA講習会＆トレーニング 企業利用アプリ講習会 50 1 1 ○ ○ ○

共催 HPC産業利用スクール（H24まで） RSDFT、OpenMX、FMO、QMAS 20 2 2 ○ ○ ○

CMSI ハンズオン（CMSI神戸） ALPS、FMO、feram、Matikaneyama、TOMBO12 1 10 ○ ○ ○

CMSI 若手技術交流会（合宿） アプリ高度化、ノウハウ共有 40 3 2 ○ ○ ○

CMSI 特訓合宿 「京」HPCI一般申請向け 12 3 2 ○ ○

コンサルティング CMSI 個別コンサルティング 個人、グループで実施 12 年間 12 ○

制限なし

制限なし

制限なし

支援者利用者

社会人も含む
実施
機関

アプリ講習会

合宿

スクール

ワークショップ

連携講義

年回数

対象者

スタイル イベント名 補足説明

実施形態

最大
人数

期間
研究・
開発
者

研究・応用（産官学）人材教育・教育


