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1. ナノ表面数値解析システム  
 

「プロジェクト 1 人にやさしい次世代無機材料の開

発と評価」において特に「ナノ材料表面の解析」の課

題を遂行するため，本プロジェクトでは「ナノ表面数

値解析システム」を購入し，2004 年度から稼動してい

る。材料表面の解析には，最低数百～数万原子を含む

分子動力学計算が必要となるが，ナノ表面数値解析シ

ステムはこの要望に耐え得るものである。 

本稿では本システムの特徴，及びその使用目的につ

いて説明する。 

 
2. 本システムの特徴と選定理由  
 

「ナノ表面数値解析システム」の本体は NEC 製

SX-6i・デスクサイドモデル と呼ばれるスーパーコン

ピュータである。 

            

 

本システムは 1CPU のベクトル型計算機であるが，以

下のようなメリットがある。 

 

2.1  CPU 速度 

CPU あたりの最大理論性能が 8GFLOPS 以上ある

こと。実効性能として LinpackTPP（n=1000）で，１

CPU 当たり 7.5GFLOPS 以上あること。 

 

 

 

 

2.2  転送速度 

理論データ転送能力が 32GB/s 以上であり，

GFLOPS あたりでは 4GB/s 以上の理論データ転送

能力を有していること。STREAM（COPY）で CPU

当たり 27GB/s 以上を有していること。 

 

2.3  設置効率 

   設置効率に優れたデスクサイドタイプであるこ

と。基本筐体(本体系筐体)の外形寸法は，突起物を

除き 巾 450mm×高さ 700mm×奥行き 700mm で

ある。 

 

2.4  消費電力関連 

AC 電源：単相 100～120VV±10％（平行 2 極アー

ス付） 

基本消費電力 1.0KVA 

最大消費電力  1.2KVA 

従って，UPS を含めても最大 1.8kVA 以内に収まる

こと。 

 

2.5  その他 

・ベクトル型計算機であること。 

・チェックポイントリスタート機能を有している

こと。 

・コストパフォーマンスが良いこと。 

 

以上の各メリットのそれぞれを凌駕する他社のスパ

コンはあるが，全てを満たしているマシンは殆ど存在

しない。従って本システムは非常にバランスの取れた

高性能機種と言える。従って時間的にも空間的にも制

約のある本ハイテクセンタープロジェクトにおける研

究遂行上，現段階では最もコストパフォーマンスが高

い機種であると判断した。 

 

3. 本システムの使用目的  
 

物体がナノメートルサイズの大きさになると摩擦・

凝着の効果が大きくなる。ナノテクノロジーにおいて
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図 1  SX-6i のハードウェア構成 
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これらの効果を制御，抑制する事が最重要課題の一つ

と言って良い 1)。 

本プロジェクトでは，試料表面に吸着したナノサイ

ズのクラスターや原子・分子が受ける摩擦力や，ナノ

表面の安定構造を，密度汎関数法や分子動力学法によ

る数値計算を用いて求める必要がある。そこでナノ表

面数値解析システムを使用する。 

本システムの適用例として，探針-表面系の構造計算

が挙げられる。これは原子間力顕微鏡と呼ばれるナノ

サイズのプローブ法を考えるために必要なモデル系で

あるが，小規模探針-表面系において，予備計算の結果，

市販のワークステーションを数～10 倍程度上回る計算

速度を確認出来た(図 2)。 

その後プログラムのデバッグが終了し，原子数が数

千個～数万個オーダーの大規模探針 -表面系の計算に

取り掛かっており(図 3)，本システムのメリットである

ベクトル計算を効率良く遂行出来る事を確認している。 

今後は半導体表面を物理的に解析する馬場研，生体

表面などを化学的に解析する工藤研と協力して，本シ

ステムを駆使して本プロジェクトを積極的に推進して

いく予定である。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

 

 

また，本プロジェクトの目的の一つである低摩擦機

構の研究に関連して，筆者はフラーレン C60 の分子ベ

アリングシステムの概念を世界に先駆けて提案してい

る 2) - 3)が，その概念図(図 4)を SX シリーズの使用事例

として用いたいとの打診が(株)NEC よりあったので，

快諾した。 

本図はこれまでに(株)NEC によって学会や学会誌，

NEC のホームページなど多くの場所で使用されており，

本プロジェクトの宣伝になる事が期待される 4) - 6)。 
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図 2  小規模探針-表面系のモデル 

図 3  大規模探針-表面系のモデル 

図 4  筆者が提案した C60分子ベアリング 2)-3)の概念

図。NEC の使用事例で紹介されている。 


