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Focus　科学者の探究心にせまる
カキとキウイフルーツの性決定のしくみを解明！

赤木 剛士（岡山大学大学院環境生命科学研究科准教授）
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【特集】「富岳」が拓く計算科学の未来
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理化学研究所と富士通が共同で開発した
スーパーコンピュータ「富岳」。2020年
6 月の高性能計算技術に関する国際会議

「ISC2020」で発表された性能ランキ
ングにおいて、「富岳」は「TOP500」
をはじめ 4つの指標で世界一に輝きま
した。日本のスーパーコンピュータが

「TOP500」で1位になるのは、2011
年11月の「京」以来 8 年半ぶりのことで
す。「富岳」は現在も開発・調整が進めら
れており、2021年度より本格運用が始
まる予定です。
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「富岳」でシミュレーションした、咳をし
た際の飛沫の様子。

～シミュレーション科学、データ科学が社会を変える～
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取材協力・画像提供／杉田有治（理化学研究所開拓研究本部 杉田理論分子科学研究室／生命機能科学研究センター／計算科学研究センター）
画像出典／『現代化学』（2020年11月号）  　参考文献／R. Yan et al .：Science （2020），A.C. Walls et al .：Cell（2020）
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スパイクタンパク質の構造変化再現では、「GENESIS」というソフトウエアを用いた分子動
力学シミュレーションが行われました。これは、ニュートンの運動方程式を繰り返し解くこ
とで分子の動きを計算機上に再現するもので、1000 兆分の 1 秒という非常に短い時間刻み
で連立方程式を繰り返し計算します。構造変化過程のおよそ 100 ナノ秒（1000 万分の 1 秒）
の分子運動を再現するにも 100 万回の繰り返し計算を行う必要があります。こうした大規模
な計算を実施するために、より高度な計算性能をもつスーパーコンピュータが必要とされる
のです。得られた成果は、新型コロナウイルスと受容体の結合を阻害する薬剤の開発に役
立つと期待されています。

スパイクタンパク質の構造変化再現では、「GENESIS」というソフトウエアを用いた分子動
力学シミュレーションが行われました。これは、ニュートンの運動方程式を繰り返し解くこ
とで分子の動きを計算機上に再現するもので、1000 兆分の 1 秒という非常に短い時間刻み
で連立方程式を繰り返し計算します。構造変化過程のおよそ 100 ナノ秒（1000 万分の 1 秒）
の分子運動を再現するにも 100 万回の繰り返し計算を行う必要があります。こうした大規模
な計算を実施するために、より高度な計算性能をもつスーパーコンピュータが必要とされる
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実験では観察することが難しい新型コロナウイルスのスパイクタンパク質
が構造変化する様子を「富岳」を使って再現することができました。新型
コロナウイルスがヒト細胞に侵入する際、ウイルス表面に存在するスパイ
クタンパク質が不活性型から活性型へと構造変化して、ヒト細胞表面にあ
る受容体タンパク質と結合します（図1）。構造が変化する過程の立体構造
の動きを「富岳」による数値シミュレーションで予測した結果、受容体と
の結合に向けて左上（RBD）部分が開く構造が確認されました（図2）。

結合前のスパイクタンパク質（不活性型）

図1　ウイルス突起とヒト細胞受容体の結合モデル

図2　

「富岳」で予測した構造変化（活性型）
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