
令和3年度 計算科学アライアンス 
学生募集説明会

1. 代表挨拶 
2. カリキュラムの構成・認定講義 
3. 講義の一部紹介 
4. コース生登録 
5. スパコン利用

6. 海外派遣事業 
7. 国際シンポジウム 
8. 東京大学工学教程 
9. 質疑応答

開始：      17:00 
終了予定：18:35



計算科学アライアンス

2021年度ガイダンス
2021/04/06 17:00～
2021/04/09 17:00～



主な活動

• 認定講義
• 学部、大学院

• 一定の課程を収めた学生に
修了証を発行

• アライアンスの講義

• 海外派遣

• 国際シンポジウム

• スーパーコンピュータ―アカウント

こっちが話してます



計算科学アライアンス認定講義
• 実習にも力点をおいた新しい講義を立ち上げ


• 計算科学・計算機科学に関する90以上の学部・大学院講義とあわせ、        
「計算科学アライアンス認定講義」として体系化


• 認定講義を内容に応じて6つのカテゴリに分類


• 所定の単位を取得した学生には「修了認定証」を発行

■ 計算機のメカニズム理解と
　 プログラミング技術
　2017 年現代の最先端のスーパーコンピュータを使うと、1 秒間に約
10 京回 (10 の 17 乗回 ) もの和や積を計算することが可能です。どの
ようなデータに対して、どのような順序で、どのような演算を実行す
るかをコンピュータに指示することを「プログラミング」と呼びます。
プログラミングには C 言語や Fortran 言語といったプログラミング言
語を使います。
　プログラミング言語を正しく用い、数値計算アルゴリズムをコン
ピュータへの指示の形に正確に翻訳する技術はもちろん重要です。しか
しながら、それだけではコンピュータの高い性能を使いこなすことはで
きません。現代のコンピュータは、複数の演算装置 (CPUコア )からなっ
ています。また、記憶装置 ( メモリ ) も複雑な階層構造をなしています。
ハードウェアの階層構造を理解し、その特徴を活かすプログラミングを
行って初めて、コンピュータのもつ性能を最大限に引き出すことが可能
となります。適切なプログラミング・チューニングによって、何桁もの
高速化が達成されることも決して珍しいことではありません。
　学部後期課程の講義カテゴリ A [ プログラミング基礎・数値計算ア
ルゴリズム基礎 ] においては、計算機システムの使い方やプログラミ
ング言語の基礎を習得します。また、常微分方程式、連立方程式、固
有値問題の解法など、基礎的な数値計算アルゴリズムの原理を学習し、
実際にプログラミングしてみることで、数値計算アルゴリズムを正確
かつ効率よくプログラミングする技術を習得します。さらに、大学院
の講義カテゴリD [HPC: 並列プログラミング・最適化 ]においては、種々
の並列アルゴリズム、MPI 並列や OpenMP 並列といった並列プログラ
ミング技術、メモリアクセス最適化などのチューニング技術を学びま
す。これら技術を取得することで、並列プログラムを作成し、最先端
のスーパーコンピュータを駆使した大規模なシミュレーションを実行
することが可能となります。

■ 認定講義の構成概念図

■ 最適なアルゴリズムの
　 選択・設計・利用
　多くの物理現象は方程式の形で表すことができます。しかしながら、
方程式をそのまま渡してもコンピュータは解いてはくれません。デー
タの移動やコピー、四則演算の組み合わせや繰り返しといった基本的
な手順に分解して渡す必要があります。これらの手順のことを「アル
ゴリズム」と呼びます。課題を方程式の形で定式化し、適切なアルゴ
リズムを用いて手順に分解し、コンピュータの理解できる形にプログ
ラミングすることではじめて、シミュレーションが可能となります。
　これまでに様々なアルゴリズムが考案されています。例えば、連立
一次方程式の解を求める問題においても、方程式の形や性質、どのよ
うな解が欲しいかなどに応じて、使うべきアルゴリズムは異なります。
どのアルゴリズムを選んだかによって、扱える問題の規模 ( 粒子数な
ど )、シミュレーションの速度、結果の精度などに大きな違いが生じま
す。新しいアルゴリズムの開発それ自身も計算機科学・計算科学の研
究分野の一つであり、日々新たな研究成果が生まれています。
　学部後期課程の講義カテゴリ B [ 数値計算アルゴリズム・並列プロ
グラミング ] においては、カテゴリ A よりもさらに進んだ数値計算ア
ルゴリズムを学習します。疎行列に対する反復解法、クリロフ部分空
間法、偏微分方程式の基礎解法、モンテカルロ法など幅広いアルゴリ
ズムを取り上げます。さらに、大学院の講義カテゴリ E [ 数理 : 高度な
数値計算アルゴリズム ] では、現代の計算科学で広く用いられている
差分法・有限要素法・有限体積法、特異値分解、最適化問題などの手
法とその応用について学びます。さまざまなアルゴリズムの数理的基
礎付けとその実装や応用例を系統的に学習することで、新しい問題に
対して、最適なアルゴリズムを選択・設計・利用することができるよ
うになることを目指します。

　学部後期課程の講義カテゴリ C [ 計算科学概論 ] においては、計算科
学のさまざまな分野で行われている研究やシミュレーション手法につ
いて概観します。どのような課題にシミュレーションが用いられてい
るか、またそこにどのようなアルゴリズムが用いられているかを学び、
実際にソフトウェアを用いて計算科学シミュレーションを体験します。
大学院の講義カテゴリ F [ 計算科学 ] では、計算科学の各分野における
シミュレーション手法とその研究成果についてより詳細に学びます。
電子状態計算、分子動力学、量子多体計算、数値流体力学、構造計算、
ゲノム解析など、さらには社会科学や経済分野における最先端手法を
習得し、実際にソフトウェアを用いて大規模計算科学シミュレーショ
ンを実行します。各分野におけるシミュレーションのエキスパートを
養成し、科学的・社会的に重要な研究成果の創出につなげるだけでなく、
大規模シミュレーションソフトウェアの設計・開発・公開に貢献する
スペシャリストの養成も目指します。
　　　　　　　　　　　　　*) 「エクサ」とは100京(10の18乗)を表します。

教育内容と目標
　計算科学の手法を実際の研究や開発に役立てるには、プログラミングの技術はもちろん、適切な課題設定、
アルゴリズム、計算機ハードウェアなど、幅広い知識を身につける必要があります。これまで各学科・専攻に
おいて個々に行ってきた計算科学の各種講義に加えて、実習などにも力点を置いた講義も立ち上げ、「アライア
ンス認定講義」として体系化しました。
　アライアンス認定講義は内容に応じて学部・大学院それぞれ 3 つのカテゴリに分類されています。カテゴリ
分けに従って受講することで、計算科学を体系的かつ実践的に学ぶことが可能となっています。
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■ 各専門分野における計算科学の実践

　2020 年頃を目標にエクサスケール級 (*) の性能を目指して開発が進め
られているポスト「京」コンピュータをはじめとし、最先端スーパーコ
ンピュータを用いた様々な研究・開発が始まっています。素粒子物理学、
原子核物理学、物性物理学、量子化学、天体物理学に代表される基礎科
学の研究だけではありません。新しい薬の開発やゲノム解析による新し
い医療、地震や津波、豪雨などの災害や気象の予測、太陽電池・人工光合成・
二次電池によるエネルギーの創出と貯蔵、クリーンエネルギーシステム
の実用化、次世代デバイスや素材の開発、シミュレーションを利用した
設計・製造など、社会に大変革をもたらす研究開発が各分野で行われて
います。さらには、社会経済現象や神経回路・人工知能など、ビッグデー
タ解析に基づく新たな科学も急速に発展しつつあります。これら最先端
の分野に新たな可能性を切り開いていくには、それぞれの専門分野に関
する知識だけでなく、ソフトウェアやハードウェア、アルゴリズムに関
する計算機科学的の素養も必要不可欠です。

計算科学アライアンス
活動のご案内
Information on activities

計算科学アライアンス事務局
理学部化学東館 2F 234号室 
Tel: 03-5841-4283(内線:24283)
e-mail: secretariat@compsci-alliance.jp

問い合わせ先
C o m p u t a t i o n a l

S c i e n c e

A l l i a n c e
T h e  U n i v e r s i t y  o f  T o k y o

• 学部


• カテゴリA,B,Cからそれぞれ
1.5単位以上


• 大学院


• カテゴリD,E,Fのうち2つの
カテゴリを選択しそれぞれ
から2単位以上



アライアンス認定講義 - 学部
• カテゴリA - 計算機システムの使い方、CやFortranなどプログラミング言語の
基礎。常微分方程式、連立方程式、固有値問題の解法、データ統計処理な
ど、基礎的な数値計算アルゴリズム


• 例) 計算機実験I,II (3年夏冬)


• カテゴリB - より高度な数値計算アルゴリズム。疎行列に対する反復解法、ク
リロフ部分空間法、偏微分方程式の基礎解法、モンテカルロ法、最適化問題

■ 計算機のメカニズム理解と
　 プログラミング技術
　2017 年現代の最先端のスーパーコンピュータを使うと、1 秒間に約
10 京回 (10 の 17 乗回 ) もの和や積を計算することが可能です。どの
ようなデータに対して、どのような順序で、どのような演算を実行す
るかをコンピュータに指示することを「プログラミング」と呼びます。
プログラミングには C 言語や Fortran 言語といったプログラミング言
語を使います。
　プログラミング言語を正しく用い、数値計算アルゴリズムをコン
ピュータへの指示の形に正確に翻訳する技術はもちろん重要です。しか
しながら、それだけではコンピュータの高い性能を使いこなすことはで
きません。現代のコンピュータは、複数の演算装置 (CPUコア )からなっ
ています。また、記憶装置 ( メモリ ) も複雑な階層構造をなしています。
ハードウェアの階層構造を理解し、その特徴を活かすプログラミングを
行って初めて、コンピュータのもつ性能を最大限に引き出すことが可能
となります。適切なプログラミング・チューニングによって、何桁もの
高速化が達成されることも決して珍しいことではありません。
　学部後期課程の講義カテゴリ A [ プログラミング基礎・数値計算ア
ルゴリズム基礎 ] においては、計算機システムの使い方やプログラミ
ング言語の基礎を習得します。また、常微分方程式、連立方程式、固
有値問題の解法など、基礎的な数値計算アルゴリズムの原理を学習し、
実際にプログラミングしてみることで、数値計算アルゴリズムを正確
かつ効率よくプログラミングする技術を習得します。さらに、大学院
の講義カテゴリD [HPC: 並列プログラミング・最適化 ]においては、種々
の並列アルゴリズム、MPI 並列や OpenMP 並列といった並列プログラ
ミング技術、メモリアクセス最適化などのチューニング技術を学びま
す。これら技術を取得することで、並列プログラムを作成し、最先端
のスーパーコンピュータを駆使した大規模なシミュレーションを実行
することが可能となります。

■ 認定講義の構成概念図

■ 最適なアルゴリズムの
　 選択・設計・利用
　多くの物理現象は方程式の形で表すことができます。しかしながら、
方程式をそのまま渡してもコンピュータは解いてはくれません。デー
タの移動やコピー、四則演算の組み合わせや繰り返しといった基本的
な手順に分解して渡す必要があります。これらの手順のことを「アル
ゴリズム」と呼びます。課題を方程式の形で定式化し、適切なアルゴ
リズムを用いて手順に分解し、コンピュータの理解できる形にプログ
ラミングすることではじめて、シミュレーションが可能となります。
　これまでに様々なアルゴリズムが考案されています。例えば、連立
一次方程式の解を求める問題においても、方程式の形や性質、どのよ
うな解が欲しいかなどに応じて、使うべきアルゴリズムは異なります。
どのアルゴリズムを選んだかによって、扱える問題の規模 ( 粒子数な
ど )、シミュレーションの速度、結果の精度などに大きな違いが生じま
す。新しいアルゴリズムの開発それ自身も計算機科学・計算科学の研
究分野の一つであり、日々新たな研究成果が生まれています。
　学部後期課程の講義カテゴリ B [ 数値計算アルゴリズム・並列プロ
グラミング ] においては、カテゴリ A よりもさらに進んだ数値計算ア
ルゴリズムを学習します。疎行列に対する反復解法、クリロフ部分空
間法、偏微分方程式の基礎解法、モンテカルロ法など幅広いアルゴリ
ズムを取り上げます。さらに、大学院の講義カテゴリ E [ 数理 : 高度な
数値計算アルゴリズム ] では、現代の計算科学で広く用いられている
差分法・有限要素法・有限体積法、特異値分解、最適化問題などの手
法とその応用について学びます。さまざまなアルゴリズムの数理的基
礎付けとその実装や応用例を系統的に学習することで、新しい問題に
対して、最適なアルゴリズムを選択・設計・利用することができるよ
うになることを目指します。

　学部後期課程の講義カテゴリ C [ 計算科学概論 ] においては、計算科
学のさまざまな分野で行われている研究やシミュレーション手法につ
いて概観します。どのような課題にシミュレーションが用いられてい
るか、またそこにどのようなアルゴリズムが用いられているかを学び、
実際にソフトウェアを用いて計算科学シミュレーションを体験します。
大学院の講義カテゴリ F [ 計算科学 ] では、計算科学の各分野における
シミュレーション手法とその研究成果についてより詳細に学びます。
電子状態計算、分子動力学、量子多体計算、数値流体力学、構造計算、
ゲノム解析など、さらには社会科学や経済分野における最先端手法を
習得し、実際にソフトウェアを用いて大規模計算科学シミュレーショ
ンを実行します。各分野におけるシミュレーションのエキスパートを
養成し、科学的・社会的に重要な研究成果の創出につなげるだけでなく、
大規模シミュレーションソフトウェアの設計・開発・公開に貢献する
スペシャリストの養成も目指します。
　　　　　　　　　　　　　*) 「エクサ」とは100京(10の18乗)を表します。

教育内容と目標
　計算科学の手法を実際の研究や開発に役立てるには、プログラミングの技術はもちろん、適切な課題設定、
アルゴリズム、計算機ハードウェアなど、幅広い知識を身につける必要があります。これまで各学科・専攻に
おいて個々に行ってきた計算科学の各種講義に加えて、実習などにも力点を置いた講義も立ち上げ、「アライア
ンス認定講義」として体系化しました。
　アライアンス認定講義は内容に応じて学部・大学院それぞれ 3 つのカテゴリに分類されています。カテゴリ
分けに従って受講することで、計算科学を体系的かつ実践的に学ぶことが可能となっています。

HPC
並列プログラミング・

最適化

数理
高度な数値計算
アルゴリズム

計算科学

数値計算アルゴリズム
並列プログラミング

category A

category B

category D category E category F

category C

プログラミング基礎
数値計算アルゴリズム基礎

計算科学概論
学部
教育

大学院
教育

3 4

Computational Science Alliance

■ 各専門分野における計算科学の実践

　2020 年頃を目標にエクサスケール級 (*) の性能を目指して開発が進め
られているポスト「京」コンピュータをはじめとし、最先端スーパーコ
ンピュータを用いた様々な研究・開発が始まっています。素粒子物理学、
原子核物理学、物性物理学、量子化学、天体物理学に代表される基礎科
学の研究だけではありません。新しい薬の開発やゲノム解析による新し
い医療、地震や津波、豪雨などの災害や気象の予測、太陽電池・人工光合成・
二次電池によるエネルギーの創出と貯蔵、クリーンエネルギーシステム
の実用化、次世代デバイスや素材の開発、シミュレーションを利用した
設計・製造など、社会に大変革をもたらす研究開発が各分野で行われて
います。さらには、社会経済現象や神経回路・人工知能など、ビッグデー
タ解析に基づく新たな科学も急速に発展しつつあります。これら最先端
の分野に新たな可能性を切り開いていくには、それぞれの専門分野に関
する知識だけでなく、ソフトウェアやハードウェア、アルゴリズムに関
する計算機科学的の素養も必要不可欠です。

• 例) 連続系アルゴリズム (4年冬）


• カテゴリC - さまざまな分野で行わ
れている研究やシミュレーション手
法。実際にソフトウェアを用いて計
算科学シミュレーションを体験


• 例) 計算科学概論 (4年夏)

計算科学アライアンス
活動のご案内
Information on activities

計算科学アライアンス事務局
理学部化学東館 2F 234号室 
Tel: 03-5841-4283(内線:24283)
e-mail: secretariat@compsci-alliance.jp

問い合わせ先
C o m p u t a t i o n a l

S c i e n c e

A l l i a n c e
T h e  U n i v e r s i t y  o f  T o k y o



アライアンス認定講義 - 大学院
• カテゴリD - 最先端のスーパーコンピュータを駆使するのに必要とされる技
術。種々の並列アルゴリズム、MPI並列やOpenMP並列などの並列プログラミ
ング、メモリアクセス最適化などのチューニング技術


• 例) 計算科学アライアンス特別講義I,II


• カテゴリE - 最先端の数値計算アルゴリズムとその数理的基礎付け。差分法・
有限要素法・有限体積法、特異値分解、最適化問題などの手法とその応用

■ 計算機のメカニズム理解と
　 プログラミング技術
　2017 年現代の最先端のスーパーコンピュータを使うと、1 秒間に約
10 京回 (10 の 17 乗回 ) もの和や積を計算することが可能です。どの
ようなデータに対して、どのような順序で、どのような演算を実行す
るかをコンピュータに指示することを「プログラミング」と呼びます。
プログラミングには C 言語や Fortran 言語といったプログラミング言
語を使います。
　プログラミング言語を正しく用い、数値計算アルゴリズムをコン
ピュータへの指示の形に正確に翻訳する技術はもちろん重要です。しか
しながら、それだけではコンピュータの高い性能を使いこなすことはで
きません。現代のコンピュータは、複数の演算装置 (CPUコア )からなっ
ています。また、記憶装置 ( メモリ ) も複雑な階層構造をなしています。
ハードウェアの階層構造を理解し、その特徴を活かすプログラミングを
行って初めて、コンピュータのもつ性能を最大限に引き出すことが可能
となります。適切なプログラミング・チューニングによって、何桁もの
高速化が達成されることも決して珍しいことではありません。
　学部後期課程の講義カテゴリ A [ プログラミング基礎・数値計算ア
ルゴリズム基礎 ] においては、計算機システムの使い方やプログラミ
ング言語の基礎を習得します。また、常微分方程式、連立方程式、固
有値問題の解法など、基礎的な数値計算アルゴリズムの原理を学習し、
実際にプログラミングしてみることで、数値計算アルゴリズムを正確
かつ効率よくプログラミングする技術を習得します。さらに、大学院
の講義カテゴリD [HPC: 並列プログラミング・最適化 ]においては、種々
の並列アルゴリズム、MPI 並列や OpenMP 並列といった並列プログラ
ミング技術、メモリアクセス最適化などのチューニング技術を学びま
す。これら技術を取得することで、並列プログラムを作成し、最先端
のスーパーコンピュータを駆使した大規模なシミュレーションを実行
することが可能となります。

■ 認定講義の構成概念図

■ 最適なアルゴリズムの
　 選択・設計・利用
　多くの物理現象は方程式の形で表すことができます。しかしながら、
方程式をそのまま渡してもコンピュータは解いてはくれません。デー
タの移動やコピー、四則演算の組み合わせや繰り返しといった基本的
な手順に分解して渡す必要があります。これらの手順のことを「アル
ゴリズム」と呼びます。課題を方程式の形で定式化し、適切なアルゴ
リズムを用いて手順に分解し、コンピュータの理解できる形にプログ
ラミングすることではじめて、シミュレーションが可能となります。
　これまでに様々なアルゴリズムが考案されています。例えば、連立
一次方程式の解を求める問題においても、方程式の形や性質、どのよ
うな解が欲しいかなどに応じて、使うべきアルゴリズムは異なります。
どのアルゴリズムを選んだかによって、扱える問題の規模 ( 粒子数な
ど )、シミュレーションの速度、結果の精度などに大きな違いが生じま
す。新しいアルゴリズムの開発それ自身も計算機科学・計算科学の研
究分野の一つであり、日々新たな研究成果が生まれています。
　学部後期課程の講義カテゴリ B [ 数値計算アルゴリズム・並列プロ
グラミング ] においては、カテゴリ A よりもさらに進んだ数値計算ア
ルゴリズムを学習します。疎行列に対する反復解法、クリロフ部分空
間法、偏微分方程式の基礎解法、モンテカルロ法など幅広いアルゴリ
ズムを取り上げます。さらに、大学院の講義カテゴリ E [ 数理 : 高度な
数値計算アルゴリズム ] では、現代の計算科学で広く用いられている
差分法・有限要素法・有限体積法、特異値分解、最適化問題などの手
法とその応用について学びます。さまざまなアルゴリズムの数理的基
礎付けとその実装や応用例を系統的に学習することで、新しい問題に
対して、最適なアルゴリズムを選択・設計・利用することができるよ
うになることを目指します。

　学部後期課程の講義カテゴリ C [ 計算科学概論 ] においては、計算科
学のさまざまな分野で行われている研究やシミュレーション手法につ
いて概観します。どのような課題にシミュレーションが用いられてい
るか、またそこにどのようなアルゴリズムが用いられているかを学び、
実際にソフトウェアを用いて計算科学シミュレーションを体験します。
大学院の講義カテゴリ F [ 計算科学 ] では、計算科学の各分野における
シミュレーション手法とその研究成果についてより詳細に学びます。
電子状態計算、分子動力学、量子多体計算、数値流体力学、構造計算、
ゲノム解析など、さらには社会科学や経済分野における最先端手法を
習得し、実際にソフトウェアを用いて大規模計算科学シミュレーショ
ンを実行します。各分野におけるシミュレーションのエキスパートを
養成し、科学的・社会的に重要な研究成果の創出につなげるだけでなく、
大規模シミュレーションソフトウェアの設計・開発・公開に貢献する
スペシャリストの養成も目指します。
　　　　　　　　　　　　　*) 「エクサ」とは100京(10の18乗)を表します。

教育内容と目標
　計算科学の手法を実際の研究や開発に役立てるには、プログラミングの技術はもちろん、適切な課題設定、
アルゴリズム、計算機ハードウェアなど、幅広い知識を身につける必要があります。これまで各学科・専攻に
おいて個々に行ってきた計算科学の各種講義に加えて、実習などにも力点を置いた講義も立ち上げ、「アライア
ンス認定講義」として体系化しました。
　アライアンス認定講義は内容に応じて学部・大学院それぞれ 3 つのカテゴリに分類されています。カテゴリ
分けに従って受講することで、計算科学を体系的かつ実践的に学ぶことが可能となっています。
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■ 各専門分野における計算科学の実践

　2020 年頃を目標にエクサスケール級 (*) の性能を目指して開発が進め
られているポスト「京」コンピュータをはじめとし、最先端スーパーコ
ンピュータを用いた様々な研究・開発が始まっています。素粒子物理学、
原子核物理学、物性物理学、量子化学、天体物理学に代表される基礎科
学の研究だけではありません。新しい薬の開発やゲノム解析による新し
い医療、地震や津波、豪雨などの災害や気象の予測、太陽電池・人工光合成・
二次電池によるエネルギーの創出と貯蔵、クリーンエネルギーシステム
の実用化、次世代デバイスや素材の開発、シミュレーションを利用した
設計・製造など、社会に大変革をもたらす研究開発が各分野で行われて
います。さらには、社会経済現象や神経回路・人工知能など、ビッグデー
タ解析に基づく新たな科学も急速に発展しつつあります。これら最先端
の分野に新たな可能性を切り開いていくには、それぞれの専門分野に関
する知識だけでなく、ソフトウェアやハードウェア、アルゴリズムに関
する計算機科学的の素養も必要不可欠です。

• 例) 計算科学における情報圧縮


• カテゴリF - 各分野におけるシミュ
レーション手法とその研究成果。電
子状態計算、分子動力学、量子多体
計算、数値流体力学、構造計算、ゲ
ノム解析など


• 例) 多体問題の計算科学

計算科学アライアンス
活動のご案内
Information on activities

計算科学アライアンス事務局
理学部化学東館 2F 234号室 
Tel: 03-5841-4283(内線:24283)
e-mail: secretariat@compsci-alliance.jp

問い合わせ先
C o m p u t a t i o n a l

S c i e n c e

A l l i a n c e
T h e  U n i v e r s i t y  o f  T o k y o



修了認定条件
• 学部 - 卒業時に修了認定


• カテゴリA,B,Cからそれぞれ1.5単位以上 (計4.5単位以上)


• 大学院 - 修士課程修了時あるいは博士課程修了時のいずれか


• カテゴリD,E,Fのうち2つのカテゴリを選択し、それぞれから2単位以上(計4
単位以上)。ただし、情報理工と数理科学の学生は2つのうちひとつはカテ
ゴリFでなければならない

■ 計算機のメカニズム理解と
　 プログラミング技術
　2017 年現代の最先端のスーパーコンピュータを使うと、1 秒間に約
10 京回 (10 の 17 乗回 ) もの和や積を計算することが可能です。どの
ようなデータに対して、どのような順序で、どのような演算を実行す
るかをコンピュータに指示することを「プログラミング」と呼びます。
プログラミングには C 言語や Fortran 言語といったプログラミング言
語を使います。
　プログラミング言語を正しく用い、数値計算アルゴリズムをコン
ピュータへの指示の形に正確に翻訳する技術はもちろん重要です。しか
しながら、それだけではコンピュータの高い性能を使いこなすことはで
きません。現代のコンピュータは、複数の演算装置 (CPUコア )からなっ
ています。また、記憶装置 ( メモリ ) も複雑な階層構造をなしています。
ハードウェアの階層構造を理解し、その特徴を活かすプログラミングを
行って初めて、コンピュータのもつ性能を最大限に引き出すことが可能
となります。適切なプログラミング・チューニングによって、何桁もの
高速化が達成されることも決して珍しいことではありません。
　学部後期課程の講義カテゴリ A [ プログラミング基礎・数値計算ア
ルゴリズム基礎 ] においては、計算機システムの使い方やプログラミ
ング言語の基礎を習得します。また、常微分方程式、連立方程式、固
有値問題の解法など、基礎的な数値計算アルゴリズムの原理を学習し、
実際にプログラミングしてみることで、数値計算アルゴリズムを正確
かつ効率よくプログラミングする技術を習得します。さらに、大学院
の講義カテゴリD [HPC: 並列プログラミング・最適化 ]においては、種々
の並列アルゴリズム、MPI 並列や OpenMP 並列といった並列プログラ
ミング技術、メモリアクセス最適化などのチューニング技術を学びま
す。これら技術を取得することで、並列プログラムを作成し、最先端
のスーパーコンピュータを駆使した大規模なシミュレーションを実行
することが可能となります。

■ 認定講義の構成概念図

■ 最適なアルゴリズムの
　 選択・設計・利用
　多くの物理現象は方程式の形で表すことができます。しかしながら、
方程式をそのまま渡してもコンピュータは解いてはくれません。デー
タの移動やコピー、四則演算の組み合わせや繰り返しといった基本的
な手順に分解して渡す必要があります。これらの手順のことを「アル
ゴリズム」と呼びます。課題を方程式の形で定式化し、適切なアルゴ
リズムを用いて手順に分解し、コンピュータの理解できる形にプログ
ラミングすることではじめて、シミュレーションが可能となります。
　これまでに様々なアルゴリズムが考案されています。例えば、連立
一次方程式の解を求める問題においても、方程式の形や性質、どのよ
うな解が欲しいかなどに応じて、使うべきアルゴリズムは異なります。
どのアルゴリズムを選んだかによって、扱える問題の規模 ( 粒子数な
ど )、シミュレーションの速度、結果の精度などに大きな違いが生じま
す。新しいアルゴリズムの開発それ自身も計算機科学・計算科学の研
究分野の一つであり、日々新たな研究成果が生まれています。
　学部後期課程の講義カテゴリ B [ 数値計算アルゴリズム・並列プロ
グラミング ] においては、カテゴリ A よりもさらに進んだ数値計算ア
ルゴリズムを学習します。疎行列に対する反復解法、クリロフ部分空
間法、偏微分方程式の基礎解法、モンテカルロ法など幅広いアルゴリ
ズムを取り上げます。さらに、大学院の講義カテゴリ E [ 数理 : 高度な
数値計算アルゴリズム ] では、現代の計算科学で広く用いられている
差分法・有限要素法・有限体積法、特異値分解、最適化問題などの手
法とその応用について学びます。さまざまなアルゴリズムの数理的基
礎付けとその実装や応用例を系統的に学習することで、新しい問題に
対して、最適なアルゴリズムを選択・設計・利用することができるよ
うになることを目指します。

　学部後期課程の講義カテゴリ C [ 計算科学概論 ] においては、計算科
学のさまざまな分野で行われている研究やシミュレーション手法につ
いて概観します。どのような課題にシミュレーションが用いられてい
るか、またそこにどのようなアルゴリズムが用いられているかを学び、
実際にソフトウェアを用いて計算科学シミュレーションを体験します。
大学院の講義カテゴリ F [ 計算科学 ] では、計算科学の各分野における
シミュレーション手法とその研究成果についてより詳細に学びます。
電子状態計算、分子動力学、量子多体計算、数値流体力学、構造計算、
ゲノム解析など、さらには社会科学や経済分野における最先端手法を
習得し、実際にソフトウェアを用いて大規模計算科学シミュレーショ
ンを実行します。各分野におけるシミュレーションのエキスパートを
養成し、科学的・社会的に重要な研究成果の創出につなげるだけでなく、
大規模シミュレーションソフトウェアの設計・開発・公開に貢献する
スペシャリストの養成も目指します。
　　　　　　　　　　　　　*) 「エクサ」とは100京(10の18乗)を表します。

教育内容と目標
　計算科学の手法を実際の研究や開発に役立てるには、プログラミングの技術はもちろん、適切な課題設定、
アルゴリズム、計算機ハードウェアなど、幅広い知識を身につける必要があります。これまで各学科・専攻に
おいて個々に行ってきた計算科学の各種講義に加えて、実習などにも力点を置いた講義も立ち上げ、「アライア
ンス認定講義」として体系化しました。
　アライアンス認定講義は内容に応じて学部・大学院それぞれ 3 つのカテゴリに分類されています。カテゴリ
分けに従って受講することで、計算科学を体系的かつ実践的に学ぶことが可能となっています。
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■ 各専門分野における計算科学の実践

　2020 年頃を目標にエクサスケール級 (*) の性能を目指して開発が進め
られているポスト「京」コンピュータをはじめとし、最先端スーパーコ
ンピュータを用いた様々な研究・開発が始まっています。素粒子物理学、
原子核物理学、物性物理学、量子化学、天体物理学に代表される基礎科
学の研究だけではありません。新しい薬の開発やゲノム解析による新し
い医療、地震や津波、豪雨などの災害や気象の予測、太陽電池・人工光合成・
二次電池によるエネルギーの創出と貯蔵、クリーンエネルギーシステム
の実用化、次世代デバイスや素材の開発、シミュレーションを利用した
設計・製造など、社会に大変革をもたらす研究開発が各分野で行われて
います。さらには、社会経済現象や神経回路・人工知能など、ビッグデー
タ解析に基づく新たな科学も急速に発展しつつあります。これら最先端
の分野に新たな可能性を切り開いていくには、それぞれの専門分野に関
する知識だけでなく、ソフトウェアやハードウェア、アルゴリズムに関
する計算機科学的の素養も必要不可欠です。

• H28年度中に取得した単位は合計
2単位を上限として修了認定に算
入できる


• 大学院の修了認定には学部の終了
認定を要しない


• 学部で取得した単位を大学院の単
位に転換したものについては、大
学院の修了認定に算入できない

計算科学アライアンス
活動のご案内
Information on activities

計算科学アライアンス事務局
理学部化学東館 2F 234号室 
Tel: 03-5841-4283(内線:24283)
e-mail: secretariat@compsci-alliance.jp

問い合わせ先
C o m p u t a t i o n a l

S c i e n c e

A l l i a n c e
T h e  U n i v e r s i t y  o f  T o k y o



認定講義 修了証

• 修了証の申請は、学部卒業又は大学院修了の1、2ヶ
月前

• 3月修了者 - 1月～2月

• 9月修了者 - 7月～8月

• 詳細は、計算科学アライアンスホームページ、登
録者向けMLで告知


• 認定講義リストは毎年見直し・修正があり

• 2021年度版は4月中旬に確定予定 (ホームページ
に掲載予定)


• 講義の追加、カテゴリの変更、開講しない講
義、など


• 適宜、計算科学アライアンスホームページで最新
の認定講義リストを確認のこと

計算科学アライアンス
活動のご案内
Information on activities

計算科学アライアンス事務局
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計算 光 殿 

 あなたは東京大学計算科学アライアンスにおいて標準

教育体系に沿った大学院教育コースの認定講義を受講・

単位取得し先端的計算科学・計算機科学で世界をリード

する人材を育成する教育課程の修了条件を満たしました 

 東京大学計算科学アライアンスはこのことを確認し本

修了証によってこれを証します 

令和 x 年 3 月 xx 日 

東京大学計算科学アライアンス代表 

理学系研究科 35-xxxxxx 

第 G-xxxxx 号 

須田 礼仁 

大学院認定講義 修了証 

 
 

東京大学計算科学アライアンス 
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計算科学アライアンス事務局
理学部化学東館 2F 234号室 
Tel: 03-5841-4283(内線:24283)
e-mail: secretariat@compsci-alliance.jp

問い合わせ先
C o m p u t a t i o n a l

S c i e n c e

A l l i a n c e
T h e  U n i v e r s i t y  o f  T o k y o 計算科学概論（学部：カテゴリC）

• 計算科学の様々な分野で行われている研究や 
シミュレーション手法の概要をオムニバス形式で紹介 

• 講義（座学）１回と計算機を使った実習１回の合計２回を１セット

• 計算科学・計算機科学の種々の分野を俯瞰し、 
研究手法や最先端の研究について知識を得る 

• 実際に手を動かすことで、計算科学の手法について 
手応えを得る

概要

目的

工学部・物理工学科、理学部・物理学科の４年生対象
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令和３年度の講義

• 中村宏 先生　　「高性能計算機のアーキテクチャ」 

• 吉本芳英 先生　「スーパーコンピュータと並列プログラミング」 

• 奥田洋司 先生　「連続体の並列有限要素法解析入門」 
　　　　　　 　「構造解析アプリケーションによるCAE実践」 

• 山地洋平 先生　「大規模疎行列固有値問題と量子多体問題」 

• 市村強 先生　　「大規模疎行列ソルバー入門」 

• 田浦健次朗 先生「高性能プログラミングと性能測定」 

• 大久保毅 　　　「格子スピン模型の計算科学」
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講義例：格子スピン模型の計算科学

相転移！

格子スピン模型

シミュレーション手法
モンテカルロ法、テンソルネットワーク法、……

実習（昨年度）：
• Google Colaboratoryを用いて、オンラインで実施


• モンテカルロシミュレーション、スピン状態の可視化


• テンソルネットワーク法とモンテカルロ法との比較
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多体問題の計算科学（大学院：カテゴリF）

• 物質科学を具体例とし、分子動力学法、（古典・量子）モンテカルロ
法、クリロフ部分空間法など、多体問題を計算機で取り扱うアルゴリズ
ムの数理を学ぶ 

• サンプルコードの配布やオープンソースソフトウェアの紹介、それを利用
したレポート課題により、学んだ手法を実際に試せる

概要
工学系・理学系・新領域で開講

165101-4 Andoh et al. J. Chem. Phys. 141, 165101 (2014)

FIG. 1. A snapshot of the equilibrated poliovirus capsid in electrolyte so-
lution. VP1, VP2, VP3, and VP4 are shown in blue, red, green, and gray,
respectively. Water molecules and ions are shown in pink.

a wall or barrier against water molecules along the path in this
direction. Connecting the regions in all directions, a closed
shell including both permeable and impermeable regions is
obtained. Furthermore, the shell may be represented by a sur-
face that chooses one point along r for every θ and φ such
that the surface formed by connecting the points is smooth.
The surface may be considered to be a boundary that divides
the space into the inside and outside of the capsid from the
viewpoint of water penetration. The shape of this boundary
is a little complicated and reflects the complex inner struc-
ture of the capsid proteins (see Fig. S7 in the supplementary
material36). In the present study, transfer of a water molecule
from one side to the other was defined by crossing this bound-

FIG. 2. Exchange of water molecules in equilibrium between the inside
and outside of the capsid. A stroboscopic picture of penetration of a water
molecule along a threefold rotational symmetry axis.

FIG. 3. The accumulated number of water molecules that passed through
the capsid from the inside to the outside (red circle) and from the outside to
the inside (green square) defined by the number of water molecules that were
located in one side of the capsid at t = 100 ns and found in the opposite side at
t = t (upper panel), and its increment for 10 ns at t = t (lower panel). The error
of the rate represents the standard deviation (SD) of nine measurements of
the rate from the increment in the lower panel excluding the initial increment
from t = 100 ns to 110 ns.

ary. A width of ±0.2 nm was considered for the boundary as
a buffer zone in order to avoid overestimation of the water
transfer by the migration around it discussed below.

We counted the number of water molecules that were lo-
cated in the inside or outside of the capsid at t = 100 ns and
were found at t = t on the opposite side of the border, i.e.,
on the outside or inside, respectively. As shown in Fig. 3, the
accumulated number of water molecules N(t) moving from
the inside of the capsid to the outside plotted as a function
of time t (red) is almost the same as that from the outside
to the inside (green). Thus, the number of water molecules
crossing the capsid in both directions is the same. This indi-
cates that the system is in equilibrium, i.e., the chemical po-
tential of the water molecules is the same inside and outside
the capsid. The plots show linear relationships. The slope of
the straight lines or the increment #N(t) of N(t) gives the rate
of water transfer between the inside and outside of the capsid.
The averaged exchange rate was 8 ± 2 ns−1. Extrapolation of
the straight lines to t = 0 does not give a zero intercept; that
is, the initial increment #N(t) from t = 100 ns to 110 ns is
greater than that at larger t. This reflects an overestimation of
the number of transfers caused by oscillatory migration of wa-
ter molecules around the boundary and the uncertainty of the
boundary resulting from fluctuations of the principal chains
and side chains of the capsid proteins. Thus, the slope has a
definite physical meaning even though the value of the ordi-
nate includes an offset. This effect was removed in the evalu-
ation of the rate by excluding the initial #N(t), from t = 100
ns to 110 ns, from the average.

According to this exchange rate, all water molecules in-
side the capsid (about 200 000 molecules) move out to the out-
side and are replaced by water molecules from the outside in
about 25 µs. This implies that the capsid can respond to even
a shock wave or a high-frequency wave by promptly equal-
izing hydrostatic pressure from both the inside and outside
of the capsid by transferring water molecules between them.

溶液中のウイルス
Y. Ando et al, J. Chem. Phys. 141, 165101(2014).

３Heの相図
http://ltl.tkk.fi/research/theory/helium.htmlErkki Thuneberg,

http://ltl.tkk.fi/research/theory/helium.html
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多体問題の計算科学：講義予定
• 第１回：　物理学における多体問題 
• 第２回：　多体問題における困難 
• 第３回：　古典統計力学模型と数値計算 
• 第４回：　古典モンテカルロ法とその応用 
• 第５回：　分子動力学法とその応用 
• 第６回：　拡張アンサンブル法によるモンテカルロ計算 
• 第７回：　量子統計力学模型と数値計算 
• 第８回：　量子モンテカルロ法 
• 第９回：　量子モンテカルロ法の応用 
• 第１０回：　量子多体問題と巨大な疎行列の線形代数 
• 第１１回：　クリロフ部分空間法の量子多体問題への応用 
• 第１２回：　巨大な疎行列と量子統計力学 
• 第１３回：　多体問題の並列計算アルゴリズム

古典

量子
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計算科学における情報圧縮（大学院：カテゴリE）

• 巨大な自由度を圧縮し効率的に表現する基礎となる、スパー
ス・モデリングやクリロフ部分空間法、および、行列・テン
ソルの低ランク近似、テンソルネットワーク分解などを学ぶ

概要
工学系・理学系・新領域・情報理工学系で開講

巨大なデータの線形代数 （例）固有値問題

（計算科学での）3つのカテゴリ

1. 行列 がメモリにのる 

2. ベクトル がメモリにのる 
3. ベクトルもメモリにのらない

A
⃗v

O(M2)
O(M)

≪ O(M)

必要なメモリ
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計算科学における情報圧縮：講義予定

• 第１回：　現代物理学における巨大なデータ 
• 第２回：　現代物理学と情報圧縮 
• 第３回：　情報圧縮の数理１　(線形代数の復習) 
• 第４回：　情報圧縮の数理２　(特異値分解と低ランク近似) 
• 第５回：　情報圧縮の数理３　(スパース・モデリングの基礎) 
• 第６回：　情報圧縮の数理４　(クリロフ部分空間法の基礎) 
• 第７回：　物質科学における情報圧縮 
• 第８回：　データ解析の高速化：スパース・モデリングの物質科学への応用 
• 第９回：　データ空間の圧縮：クリロフ部分空間法の物質科学への応用 
• 第１０回：　高度なデータ圧縮：情報のエンタングルメントと行列積表現 
• 第１１回：　行列積表現の固有値問題への応用 
• 第１２回：　テンソルネットワーク表現への発展 
• 第１３回：　テンソルネットワーク繰り込みによる情報圧縮 
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計算科学における情報圧縮：トピック例

行列の低ランク近似（特異値分解）をテンソルへ拡張

A =
<latexit sha1_base64="lheH9nJu6d2v+PhmHv/m3RxRaCU="></latexit>

<latexit sha1_base64="XkC8uXv0uT1Qilx+79HHlBouX2k="></latexit>

テンソルネットワーク分解

情報の相関構造の 
特徴を利用

一般のテンソル（例：量子状態）
(a)

小さいテンソルに分解

(b) (c) PEPS (for 2d system)

テンソルネットワーク分解

• 量子多体問題、古典統計力学 
• データサイエンス・機械学習 
• 量子コンピュータへの応用

応用例：



計算科学アライアンス
への登録



https://www.compsci-alliance.jp

http://www.compsci-alliance.jp




すでに利用されている名前は使えません



.u-tokyo.ac.jpで終わるメールアドレスを
使ってください。 
また、メールアドレスに誤りがある登録
が見られますので、注意してください。



こんな時には？

• 登録内容を確認、変更したい 
パスワードを忘れた、ユーザ名を忘れた 
 
https://www.compsci-alliance.jp/学生募集/確認/ 
にアクセスすること

http://www.compsci-alliance.jp/%E5%AD%A6%E7%94%9F%E5%8B%9F%E9%9B%86/%E7%A2%BA%E8%AA%8D/
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スーパーコンピュータ利用
計算科学アライアンスに登録した学生に、情報基盤センターのスーパー
コンピュータ（Oakbridge-CX /Reedbush）の利用機会を無償で提供

https://www.cc.u-tokyo.ac.jp/supercomputer/obcx/service/

https://www.cc.u-tokyo.ac.jp/supercomputer/reedbush/service/

Oakbridge-CX:
Reedbush*:

*Reedbush-L/H （GPUノード）のみ運用中。2021年11月30日まで。

• スパコンのグループ利用コースを計算科学アライアンスが契約 
• 利用希望者をグループのメンバーに登録しアカウント発行 
• 各計算機毎に、172ノード時間の計算資源（トークン）を無償で提供

Oakbridge-CX Reedbush （情報基盤センターwebページより）

http://www.apple.com/jp
https://www.cc.u-tokyo.ac.jp/supercomputer/obcx/service/
https://www.cc.u-tokyo.ac.jp/supercomputer/reedbush/service/
https://www.cc.u-tokyo.ac.jp/supercomputer/reedbush/service/
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スパコン利用申し込み方法
利用希望者＊は計算科学アライアンスの教育コースに登録後、

1. 所属、学年 
2. 氏名（ふりがな付き） 
3. 住所（研究室所属の方は研究室、それ以外の方は自宅） 
4. メールアドレス 
5. 電話番号 
6. 利用目的

を明記の上、メールで以下の宛先まで申し込んでください。
宛先：scapp@compsci-alliance.jp
締切：毎月20日（利用開始は翌月（目安））。2022年1月まで。

https://www.cc.u-tokyo.ac.jp/guide/application/qualification.php

＊東京大学情報基盤センター、スーパーコンピュータ利用資格（下記url参照） 
  を満たす方に限ります

mailto:scapp@compsci-alliance.jp
https://www.cc.u-tokyo.ac.jp/guide/application/qualification.php
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スパコン利用申し込み：注意事項
• アカウント情報は研究室所属の方は研究室に届きます。 

• それ以外の方はアカウント発行の準備が整い次第、担当者から
メールで連絡し、計算科学アライアンス事務局（理学部化学東館
233号室）まで取りに来て頂くことになります。 

• アカウントは原則として年度単位で管理されます。 
• 余ったトークンは年度末で廃棄されます。 
• 次年度への継続等については、年度末にアナウンスします。 

• 当初の172ノード時間を使い切った場合、追加申請が可能です。 
• 申請内容の1~6に加えて、トークンの追加理由（400字程度）と希
望トークン量を明記した計画書（様式自由）を作成して申し込ん
でください。 

• 審査の上で、トークン追加の可否を判定します。
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スパコン利用申し込み：注意事項

• スパコンを無償で利用できる非常に貴重な機会ですので、奮ってご
応募ください！ 
• 計算資源には限りがありますので、利用状況によっては、新規申
込、トークン追加申込を中止する場合があります。



海外派遣
• 目的：国際的にトップクラスの計算科学・計算機科学の人材を育成する。 

• 応募資格：東京大学に在籍する学部生・大学院生で、計算科学および計算機科
学に関連する研究を行っているもの(登録者を優先)。 

• 期間及び内容：1～2週間程度。 海外の国際会議における研究発表、サマース
クール等への参加、大学・研究機関における国際共同研究など。 

• 報告書：海外派遣終了後2週間以内にA4紙1枚以上(写真貼付可)を提出。 

• 現在は募集停止中, 募集を再開する際にはお知らせします。 
• 募集要項と応募申込書は時期を見て計算科学アライアンスのWebページ(http://

www.compsci-alliance.jp/overseas-support/)にアップロード 

• 2017年度は10件, 2018年度は12件(うち海外研修7件), 2019年度11件(うち海外
研修4件含, ただし直前に中止)を実施。

C o m p u t a t i o n a l

S c i e n c e

A l l i a n c e
T h e  U n i v e r s i t y  o f  T o k y o

http://www.compsci-alliance.jp/overseas-support/
http://www.compsci-alliance.jp/overseas-support/


国際シンポジウム

• International Symposium on Research and 
Education of Computational Science 
(RECS)

• 目的
• 学生が、世界の一流の研究者と直接意見交換できる

• 計算科学関連分野の最先端の動向がわかる

• 日程・会場
• コロナのため検討中・・・



一昨年のシンポジウム

• 10 月 2 日～3 日、小柴ホール

• 招待講演者

• プログラム
• 招待講演

• ポスターセッション

• バンケット

Hartwig Anzt: Karlsruhe Institute of Technology
Lei Wang: Chinese Academy of Science
Qibin Zhao: RIKEN AIP
S. Matsuoka / K. Sato: RIKEN R-CCS
他、第一線の研究者たち

特別企画

2017年度
招待講演者と学生の
ランチミーティング

2018, 2019年度
前日に招待講演者に
よるチュートリアル



工学教程
• 国内のみならず世界から集う最優秀な学生に対して教授すべき工学すなわち、
学生が本学で学ぶべき工学を開示し、工学の知の殿堂として世界に問う教程 

• 現在までに、市販版34巻（数学17, 物理学4, 化学3, システム4, 情報工学4, 原子
力工学2）、試行版39巻（数学14, 物理学4, 化学5, システム7, 情報工学4, 原子
力工学3, 電気電子工学1, 経済・知財・経営工学1）を刊行済み 

• 計算科学アライアンスに関連の深いものとしては、例えば 
- アルゴリズム（渋谷 哲朗） 
- 機械学習（中川 裕志） 
- 情報システム（萩谷 昌己） 
- 知識情報処理（伊庭 斉志、Danushka Bollegala） 

• 工学系は各学科・専攻の図書室に配架済み 

• 駒場・本郷の生協にて販売中。Amazon等でも購入可 

• ぜひご活用ください！
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