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International Conference on Intelligent User 
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大規模計算科学研究部門
Large-Scale Computational Science Division

1 部門スタッフ
教授菊池誠

略歴: 1986年 3月東北大学大学院理学研究科物理
学専攻博士後期課程修了、1987年 2月大阪大学
理学部物理学科助手、1993年 8月同助教授 (改組
により、現在、大阪大学大学院理学研究科)、2000

年 4月より、大阪大学サイバーメディアセンター
大規模計算科学研究部門教授。日本物理学会会
員。理学博士。

((C) 水玉蛍之丞)

准教授吉野元
略歴: 1996年 3月筑波大学大学院博士課程物理
学研究科修了、1995年 4月日本学術振興会特別
研究員 DC2 (1996年 4月同 PD)、1997年 4月日
本学術振興会特別研究員 PD、2000年 4月 CEA

Saclay研究所ポストドク研究員、2001年 1月大
阪大学大学院理学研究科宇宙地球科学専攻助手
(2007年 4月同助教)、2014年 4月より、大規模
計算科学研究部門准教授日本物理学会会員。博
士（物理学)。

2 教育・研究概要
本年度は以下の学内の講義を担当した

(1)共通教育・情報処理教育科目
力学 I (菊池)

熱力学要論 (菊池)

計算機シミュレーション入門 (菊池)

(2) 共通教育・基礎セミナー
楽器を作ろう・・・音の科学入門 (分担、菊池)

(3) 理学部専門科目
電磁気学 1　 (物理学科、吉野)

電磁気学 1演義 (物理学科、吉野)

物理学特別研究 (物理学科、菊池・吉野)

(4) 大学院理学研究科科目
非線形物理学 (吉野)

多体問題セミナー (物理学専攻、菊池・吉野)

統計物理学特別セミナー (物理学専攻、菊池・吉野)

(5) 大学院生命機能研究科科目
基礎数学 (分担、吉野)

(6)連携講座集中講義
大規模数値シミュレーション特論 (神戸大学、菊
池・吉野)

2.1 修士論文

(1)金子忠宗「適応度ランドスケープ上で見た遺伝子
制御ネットワークの進化による頑健性の獲得」（大
学院理学研究科物理学専攻)

2.2 研究概要

本部門の研究分野をひとことでまとめると学際計算
物理学である。統計力学や非線形動力学の理論を基礎
とし、計算機シミュレーションなどの計算物理学的手
法を用いて、物理学と生物学や工学との学際領域の研
究に取り組んでいる。現在の主な研究テーマはタンパ
ク質の折り畳みと機能、生命現象の進化、ソフトマター
やスピン系におけるガラス・ジャミング転移とそれに
伴うレオロジー特性、情報統計力学などである。
また、計算科学の分野では計算手法の開発も重要な
課題である。我々の部門では、特にモンテカルロシミュ
レーションの拡張 (拡張アンサンブル法)とそれをもち
いたレア・イベントのサンプリングについて精力的に
研究を行っている。
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3 教育・研究等に関わる全学支援
サイバーメディアセンター高性能計算機委員会、大

規模計算機システム利用講習会、高校生のためのスー
パーコンピューティング・コンテスト、共通教育情報
教育科目「計算機シミュレーション入門」担当など。

4 2018年度研究業績
4.1 タンパク質の折れたたみと機能

1990年代以降、タンパク質折れたたみのエネファネ
ル描像が大きな成功を収め、タンパク質の自由エネル
ギー構造全体が折れたたみに対して最適化されている
という認識が広がりつつある。すなわち、タンパク質
では天然構造のみならず、そこに至るための自由エネ
ルギー構造全体が進化的に形成されてきたものと考え
るのである。
また、タンパク質は“熱力学的安定構造”だけでは

なく“機能発現”をも実現するように進化してきたも
のであるが、ファネル理論の考え方を敷衍するなら、
機能もまた端的に自由エネルギーの大域的構造に反映
しているはずと我々は考える。特に、アロステリック
酵素や生体分子モーターなど、機能発現に大きな構造
変化を伴うタンパク質では、その構造変化は「部分的
unfolding-and-folding」によって実現され、そのための
自由エネルギー構造までが進化によって作り上げられ
ていると考えるのは自然である。
我々は、タンパク質の構造空間で見たエネルギー景

観や自由エネルギー景観の特徴を調べることによって、
タンパク質の機能発現メカニズムに迫ろうとしている。
現在は我々が Funnel Gas と名付けた格子気体モデル
やランダムネットワークモデルによる研究を行なって
いる。

4.1.1 Funnel Gas模型の構築と Foldingへの応用

タンパク質ひとつを 1個の粒子とみなすところまで
粗視化したモデルはタンパク質多体系や分子混雑効果
を扱うのに適している。我々は粒子の内部自由度にタ
ンパク質折れたたみの自由エネルギーランドスケープ
を持たせたモデルをFunnel Gas模型と名付け、その構築
と応用に取り組んでいる。本年度は Four-Helix bundle

タンパク質の自由エネルギーランドスケープを求め、
そこから Funnel Gas模型を導くための準備を行った。

4.1.2 Folding Funnelの珍しさと進化

タンパク質折れたたみのファネル描像に基づいて、
「理想的な折れたたみファネル構造はどの程度珍しい
か」という問題に取り組んだ。問題を簡単化して、折れ
たたみ過程をランダムグラフ上のランダムエネルギー
模型で表現し、可能なランダムエネルギーの組み合わ
せの中で「エネルギーが低い方へ進めば必ず天然構造
にたどり着く組み合わせ」の確率を求める。これは典
型的な組み合わせ爆発が起こる問題であり、厳密な計
算は計算量の点で難しいが、レアイベントサンプリン
グの手法を応用して計算を行なっている。本年度はそ
の結果について「学際計算物理学研究会」でポスター
講演を行った。

4.2 遺伝子制御ネットワークの進化と頑健性

細胞は外界の条件に応じてさまざまなタンパク質の
発現量を調節する。これは多くの遺伝子が互いに調節
しあうことによって実現しており、遺伝子制御ネット
ワークと呼ばれる。遺伝子制御ネットワークは外界の
変化に敏感に反応する性質と同時に突然変異に対する
頑健性を備えていなくてはならない。従来、遺伝子制御
ネットワークの進化は遺伝的アルゴリズムによる進化
シミュレーションによって研究されてきた。その観点
では変異に対する頑健性は進化の過程で獲得される性
質である。しかし、我々は別の可能性を考え、外界の変
化への敏感な反応と変異に対する頑健性を分けて研究
する手法としてレアイベントサンプリングを応用して
いる。鋭敏に反応する遺伝子制御ネットワークをラン
ダムに作り出して、適応度ランドスケープを調べ、その
普遍的な性質を調べようという意図である。その結果、
鋭敏に反応する遺伝子制御ネットワークについて以下
の性質を見出した。(1)遺伝子制御ネットワーク全体の
中では非常に珍しい (2)外界からの入力に対して力学
系の固定点を切り替えて応答する Ultrasensitivityが創
発し、適応度最大のネットワークはすべて ultrasensitive

である。(3)ultrasensitiveなネットワークは入力や内部
での揺らぎに対して安定的に応答できる。(4) 一本の
制御関係を切断する変異を考えると変異は中立なもの
と致死的なものとに完全に分離し、致死的な変異は少
ない。さらに進化シミュレーションを行って、適応度
ランドスケープ上での軌道を調べることにより、以下
の結果を得た。(1)進化の初期過程で頑健性はほぼエン
トロピーで決まり、後期過程ではランドスケープ上の
典型的な頑健性よりも高い頑健性を獲得する。すなわ
ち、進化のプロセスは頑健性を高めるメカニズムを持
つ。(2)ultrasensitiveなネットワークの出現は適応度ラ
ンドスケープから期待されるよりも有意に遅い。すな
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わち、進化は新たな表現系の出現を遅らせる。これら
の結果についてはいくつかの国際会議で報告した。

4.3 ガラス・ジャミング系の統計力学と物性

4.3.1 無限大次元における並進自由度・回転自由度ガ
ラス転移の理論

最近、並進自由度と回転自由度を併せ持つ系、より正
確には 1軸回転対称性を持つ粒子系のガラス・ジャミン
グ転移について、無限大次元で厳密になる第一原理的
なレプリカ液体論を構成した。今年度はこの枠組みを
剛体楕円体粒子系に用い、その相図を解析した。解析
の結果、系の相挙動は非常に多彩であることがわかっ
た。異方性が弱い場合には、並進自由度と回転自由度
の動的ガラス転移が分離しておこる。密度を上げてゆ
くと、まず並進自由度の動的ガラス転移が起こり、より
高密度で回転自由度のガラス転移が起こる。並進自由
度のガラス転移においては、並進ガラス秩序パラメー
タが不連続に振る舞うのに対し、回転自由度のガラス
転移においては、回転ガラス秩序パラメータが連続的
に立ち上がる。十分異方性が強くなるとこの 2つの転
移が同時に起こるようになり、どちらのガラス秩序パ
ラメータも不連続に振る舞う。また揺らぎが 0になる
ジャミング転移線も求めた。oblate(回転軸が短軸)の場
合、異方性を強めてゆくと、途中でガラス転移密度が
最大になる点が現れる。ジャミング密度についても同
様である。これらは 3次元系でもシミュレーションや、
実験で知られている事実に整合する。一方、prolate(回
転軸が長軸)の場合にはこのような非単調性はみられな
かった。2次では定義から oblate/prolateの違いは現れ
ないが、次元が高くなるについて非対称性が強まるも
のと考えられる。以上の解析 (Yoshino,投稿準備中)は、
1段階のレプリカ対称性の破れ (1step RSB)の範囲で行
なった。高密度にしてゆくと、1RSB解の安定性固有値
の一つ（レプリコンモード）が負になり、ガードナー転
移を強く示唆する結果を得た。そこで、連続 RSB解の
構成を試みている。これによって剛体楕円体系のジャ
ミング転移の特性を解析する予定である。単純な球系
の場合と異なり、isostaticityが破れ、hypostaticなジャ
ミングが予想されるが、その詳細を明らかにすること
を目指す。また、並進・回転自由度を持つ系のダイナ
ミックスに関する動的平均場理論の構築も目指す。

4.3.2 disorder-free spinglass模型の動的平均場理論

通常のスピングラスと異なり、外的なランダムネス
が無視できるにも関わらず非常にシャープなスピング
ラス転移が実験的に観測されている Y2Mo2O7パイロ

クロア型酸化物を念頭に、その有効的な理論模型の構
築と数値シミュレーションによる解析を行った。(Mit-

sumoto, Hotta, Yoshino,投稿準備中)スピン自由度の他
に、実験的に指摘されている格子のひずみに注目し、そ
れを動的自由度として取り込みつつ、あらわな静的ラ
ンダムネスを持たない有効模型を構成した。具体的に
は、実験結果からの示唆を元に、パイロクロア格子を
構成する各正四面体の頂点にあるモリブデン (Mo)イ
オンが、正四面体の中心方向に inあるいは outの変位
をするものとした。また、これによってスピン間の相
互作用が符号を含めて変化するものとした。この後者
の仮定を微視的に基礎付けるために、酸素 (O)イオン
を介したスピン自由度 (Moイオン上のスピン)間の超
交換相互作用を第一原理的に評価した。この模型の動
的、静的性質を明らかにするために、交換モンテカル
ロ法、over-relaxation法、ループアルゴリズムを組み合
わせたモンテカルロシミュレーションをサイバーメデ
イアセンター SX-ACE、また東大物性研スパコン (SGI

ICE XA)を用いて行った。その結果、1)スピンおよび
格子自由度の緩和時間が同じ臨界温度 Tgに向かって
ベキ的に発散する挙動を示す、2)スピン、格子自由度
の静的構造因子に高温 (T > Tg)、低温 (T < Tg)で目
立った変化がない、 3)スピン、および格子の線形感受
率に Tg付近でカスプ的な特異性があらわれる、4)スピ
ン、および格子の非線形感受率が Tg付近で負に発散す
る挙動を示す、ことが明らかになった。これらの振る
舞いはこの模型において、通常の長距離秩序を伴わな
いスピングラス転移が存在することを強く示唆してい
る。現在、よりサイズの大きい系のシミュレーション
も進めている。またこの模型の平均場理論の構築、解
析も進めている。

4.4 情報統計力学

4.4.1 深層学習の統計力学

いわゆる feed-forward型の多層ニューラルネットワー
クに関する統計力学的な解析を開始した。具体的には、
Yoshino,SciPost Phys. 4 (6), 040 (2018)の結果をヒント
に、ガードナー体積 (記憶容量)に関するレプリカ理論
を構成し、40層程度までの解析ができるようになった。
その結果、入力、出力層近傍でエネルギー地形が階層
的で複雑になるものの、ネットワークの内部にゆくに
従ってこれが段階的に単純になってゆくことが明らか
になった。今後、この結果に基づき汎化能力の解析を行
う予定である。また、並行して大規模数値実験を行なっ
てゆく。さらに遺伝子制御ネットワーク、allostericity、
ガラスの空間的なゆらぎの理論の開拓も行なってゆく。



― 26 ―

4.5 拡張アンサンブル法の応用

拡張アンサンブルを用いたモンテカルロ法の新たな
応用も重要なテーマであり、継続的に取り組んでいる。

4.6 研究協力

学内・学外の多くの研究者と積極的に研究協力を行
うことにより、研究の活性化を計っている。吉野は、
Ecole Normale Suprieur (Paris)の Francesco Zamponi博
士、CEA Saclayの Pierfrancesco Urbani博士らと剛体球
ガラス系の共同研究を行い、共著論文をまとめた。博士
研究員としてYuliang Jin(科研費研究員）が研究に参加し
た。吉野は Simons Collaboration on Cracking the Glass

Problem (https://scglass.uchicago.edu)に affiliateとして
参加し、研究協力を行なっている。また、白井伸宙 (三
重大学)、勝木厚成 (日本大学)、小渕智之 (東京工業大
学)の各氏が招聘研究員として研究に参加している。

5 社会貢献に関する業績
5.1 「ニセ科学問題」へのとりくみ

科学者が社会に貢献するありかたのひとつとして、
「ニセ科学」に警鐘を鳴らす活動に引き続き取り組み、
講演を行なった。(菊池)

5.1.1 講演

(1) 6/15「ニセ科学の話をしよう」(大阪産業創造館、
シニア自然大学校講演会)

(2) 6/17「ニセ科学をめぐって」(大阪大学豊中総合学
館、SEEDSプログラム)

(3) 10/20「その話、信じていいの？くらしに忍び込
むニセ科学！」(ユー・アイふくい、福井県消費
生活セミナーくらしの講座)

5.2 「放射線問題」へのとりくみ

2011年 3月の東京電力福島第一原子力発電所事故以
降、放射線について解説などを行ってきたが、本年度
は一般向けシンポジウムで講演を行なった。(菊池)

5.2.1 講演

(1) 3/21 「3.11、放射線のほんとうのこと」(ふたば
学舎)

5.3 教育面における社会貢献

5.3.1 一般向け活動

(1) 9/8「世界最初の電子楽器テルミン」(カフェフルー、
理カフェ・サイエンスカフェ)

(2) 12/1「物質が変化するとき -相転移の物理学」(朝
日カルチャーセンター)

5.3.2 高校生向け活動

(1) サイバーメディアセンターと東京工業大学学術
国際情報センターの主催で「高校生のためのスー
パーコンピューティング・コンテスト」を開催

5.4 学会活動

5.4.1 研究集会世話人

(1) 第 24回交通流のシミュレーションシンポジウム
12月、名古屋大学 (菊池)

(2) 学際計算物理学研究会 11月、大阪大学サイバー
メディアセンター

6 2018年度研究発表論文一覧
6.1 著書

(1) 宋美玄, 姜昌勲, NATROM, 森戸やすみ, 堀成美,

Dr.Koala,猪熊弘子,成田崇信,畝山智香子,松本俊
彦, 内田良 , 原田実, 菊池誠「各分野の専門家が
伝える子どもを守るために知っておきたいこと」
(星海社新書, 2019/3)

6.2 原著論文

(1) Kota Mitsumoto and Hajime Yoshino: ”Orienta-

tional ordering of closely packed Janus particles”,

Soft matter 14 (19), 3919-3928 (2018).

(2) Hajime Yoshino: ”Disorder-free spin glass transi-

tions and jamming in exactly solvable mean-field

models”, SciPost Phys. 4 (6), 040 (2018).

(3) Yuliang Jin, Pierfrancesco Urbani, Francesco Zam-

poni and Hajime Yoshino: ”A stability-reversibility

map unifies elasticity, plasticity, yielding, and jam-

ming in hard sphere glasses”, Science advances 4

(12), eaat6387 (2018).
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6.3 国際会議発表

(1) H. Yoshino,”Glass transitions of patchy colloids in

large-d limit”, Unifying Concept in Glass Physics

VII, Jun. 2018., Bristol, U. K. (Oral)

(2) Yuliang Jin, Pierfrancesco Urbani, and Francesco

Zamponi, and Hajime Yoshino, ”Stability of hard

sphere glasses against normal and shear deforma-

tions” Unifying Concept in Glass Physics VII, Jun.

2018, Bristol, U. K. (Oral)

(3) K. Mitsumoto and H. Yoshino,”Orientational order-

ing of closely packed Janus particles”, Designer Soft

Matter 2018, Jun. 2018, Singapore (Oral)

(4) Hajime Yoshino,”Stability-reversibility map of

hardsphere glasses”,Rheology of disordered par-

ticles― suspensions, glassy and granular materials,

Jun. 2018, Kyoto (invited)

(5) Macoto Kikuchi and Shintaro Nagata, ”Exploring

the Fitness Landscape and Emergence of Muta-

tional Robustness in Gene Regulatory Network”

ALIFE2019, Jul. 2018 Tokyo (Poster)

(6) Macoto Kikuchi and Shintaro Nagata, ”Simultane-

ous Emergence of Cooperative Response and Mu-

tational Robustness in Gene Regulatory Networks”

Conference on Complex Systems 2019, Sep. 2018,

Tessaloniki, Greece (Oral)

(7) Macoto Kikuchi and Shintaro Nagata, ”Robustness

against Fluctuations and Mutation in Gene Regu-

latory Network” The International Confrerence on

Advances in Physics of Emergent orders in Fluctua-

tions 2018, Nov. 2018, Tokyo (Poster)

6.4 国内学会発表

(1)東大物性研短期研究会「ガラス転移と関連分野の
最先端研究」2018年 5月

(a)吉野元「並進と回転自由度ガラス転移の平
均場理論」

(2) 日本物理学会秋季大会 (同志社大学) 2018年 9月

(a) 菊池誠「遺伝子制御ネットワークの適応度
ランドスケープと頑健性の創発」

(b)吉野元「Disorder-free ベクトルスピン模型
のランダムエネルギー特性」

(3) 学際計算物理学研究会 (大阪大学サイバーメディ
アセンター) 2018年 11月

(a) 菊池誠「生命進化へのレアイベントサンプ
リングの応用」

(b)菊池誠「タンパク質の foldはなぜ少ないの
か–変異に対する頑健性の観点から」

(c) 光元亨汰「フラストレート磁性体における
スピングラス転移」

(4) 統計物理学懇談会 (学習院大学) 2019年 3月
(a) 菊池誠「遺伝子制御ネットワークの機能と
頑健性をレアイベントサンプリングで考え
る: 進化のランドスケープ的な理解に向け
て」(招待講演)

(5) 日本物理学会年会 (九州大学) 2019年 3月
(a) 菊池誠「遺伝子制御ネットワークの機能と
固定点数の関係」

(b)金子忠宗,菊池誠「遺伝子制御ネットワーク
の頑健性の進化が適応度ランドスケープ中
で辿る経路」

(c) 吉野元「剛体楕円体のガラス転移とジャミ
ング：高次元極限におけるレプリカ液体論」

(d)光元亨汰,堀田知佐,吉野元「パイロクロア
格子上反強磁性 Heisenberg模型における動
的 Jahn-Teller歪みの効果」

7 競争的資金獲得状況
(1) 平成 27(2015)年度 文部省科学研究費補助金 (基
盤研究 (C)) 「ファネル気体モデルによる細胞内
混み合い環境下でのタンパク質複合体形成」(菊
池: 代表)

(2) 平成 24(2012)年度 文部省科学研究費補助金 (基
盤研究 (C)) 「アモルファス固体における弾性の
レプリカ理論」(吉野: 代表)
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tive iteration method, to appear in Proceedings of
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(1) Daisuke Furihata, Structure-preserving methods

for PDEs via Green–Gauss formulae on Voronoi

cells, 13th SIAM East Asian Section Conference

2018, University of Tokyo, Tokyo, JAPAN. 24th

June 2018.

(2) Daisuke Furihata, A method to design structure-

preserving schemes for PDEs on Voronoi cells,

Czech-Japan seminar in applied mathematics,

Kanazawa, Japan. 15th July 2018.

(3) Daisuke Furihata, Discrete Gauss, Green and
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preserving methods, Taiwan-Japan joint workshop

on numerical analysis and scientific computation,

Taipei, Taiwan, 25th Nov. 2018.

(4) Daisuke Furihata, Structure-preserving methods
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on Voronoi meshes, ANZIAM 2019, Nelson, New

Zealand, 3-7 Feb. 2019.

(5) Yuto Miyatake, Structure-preserving model reduc-
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CJK2018 Joint Conference on Numerical Mathe-

matics, Kanazawa, Japan, 20-25 August 2018.

(6) Takeru Matsuda, Yuto Miyatake, Reducing the ef-
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ANZIAM 2019, Nelson, New Zealand, 3-7 Feb.

2019.

(7) Takeru Matsuda, Yuto Miyatake, Estimating ODE

models by iteratively reweighted least squares, A3

Workshop on fluid dynamics and related topics,

Kobe, Japan, 6-9 March 2019.

(8) Atsushi Suzuki, Dissection solver for higher pre-
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Sparse Days 2018, Toulouse, France, 7th Sep.

2018.

(9) Atsushi Suzuki, Dissection sparse direct solver for
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