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神戸開催

理研イブニングセミナーは、理研の研究を
産業界に伝え、連携を推進することを目的
としています。

＜主催＞ 理研 イノベーション事業本部 企業共創部
理研 健康生き活き羅針盤リサーチコンプレックス推進プログラム

＜共催＞ 神戸商工会議所

分子動力学シミュレーションは、タンパク質の構造最
適化、タンパク質と薬剤の結合自由エネルギー計算など、
様々な形で創薬への応用が進んでいます。

タンパク質は生体内で大きく形を変えながら働いていま
すが、その変化はゆっくりとしており、1ミリ秒
(1/1000秒)付近までの計算が望まれています。

しかし、京などの普通のスパコンでは、並列化の難しさ
のため、計算に１年以上の時間がかかってしまいます。

この問題を解決するため、我々のグループでは、通常の
スパコンに比べ10倍以上の加速を可能にする分子動力
学計算専用計算機MDGRAPE-4Aの開発を進めています。
このために専用のLSIの開発まで行いました。

現在はシステムの製造中で、2018年度中には完成させ、
2019年度以降ユーザに提供する計画です。

講演ではシステム開発およびその応用可能性について紹
介します。


