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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
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
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)多田吉克「タンパク質に対する分子混雑効果の統
計力学–ファネルガスモデルによる解析」（大学院
理学研究科物理学専攻)

(2)光元亨汰「斥力スピン模型におけるガラス・ジャ
ミング転移」（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
ク質の折り畳みとデザイン、ガラス・ジャミング転移、
高速道路交通流などである。
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。

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
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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 2016年度研究業績
4.1 タンパク質の折れたたみと機能

従来のいわゆるタンパク質フォールディング研究で
は、 天然状態（あるいは基底状態）のみを問題とし、
主として天然構造予測に重点が置かれてきた。しかし、
近年、エネルギーランドスケープ理論あるいはいわゆ
る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。
主たる研究手法は、格子模型やバネ・ビーズ模型、あ
るいはさらに粗視化された粒子モデルに基づく計算機
シミュレーションである。さらに我々が「ファネルガ
ス」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も行なっている。なお、格子模型
の熱平衡状態計算については、伊庭幸人統計数理研究
所教授、千見寺浄慈名古屋大助教と協力して開発した
Multi-Self-Overlap Ensemble (MSOE) Monte Carlo法が
現時点で世界最強の計算手法であり、この手法の利点
を生かした計算を行なっている。

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 Funnel Gas模型の定式化の拡張に取り組み、
このモデルの枠内では分子混雑の効果がタンパク質の
有効自由エネルギーとして厳密に取り込めることを導
いた。すなわち、混雑分子を完全に消去して、その代
わりにタンパク質の自由エネルギーに変更を加えるこ
とで分子混雑の効果が計算できる。この有効自由エネ
ルギーは元の自由エネルギーにタンパク質の体積に比
例した項が加わるという見通しのよいものである。
次に、この有効自由エネルギーの表式をそのまま利

用して、現実的なタンパク質モデルに対する分子混雑の
効果を導いた。用いたのは格子Go模型であり、MSOE

によって自由エネルギーランド景観を計算し、それか
ら混雑下での有効自由エネルギーを計算した。結果と
して、分子混雑によって変性状態のうちで体積の大き
な構造が不安定化し結果として天然構造が安定化され
ることが導かれた。

4.1.2 Folding Funnelの珍しさ

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。この研究では、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、以前発
表した「マルチカノニカル法によって魔方陣の数を数
える」というレアイベントサンプリングの手法を応用
して計算を行なった。
結果として、(1)理想的なファネルの実現確率はネッ
トワークごとに大きく違い、概ね対数正規分布する。
これは変異に対して頑健な少数の天然構造が存在する
ことを意味し、タンパク質の foldの数が多くないこと
と関係すると考えられる。(2)ネットワークを大きくし
ていくと理想的なファネルの実現確率は指数的に減少
するが、変異に対して頑健な構造の減り方は典型的な
構造の減り方よりも遅い。この事実は進化的に有利に
働いている可能性がある。

4.2 ガラス・ジャミング系の力学物性 -ガラ
ス状態追跡

4.2.1 ガラス・ジャミング系の力学物性 -ガードナー
転移と異常なレオロジー

ガラスは乱れていることを除くと結晶と同じように
固体である。そこで従来は、ガラスにおいても結晶と同
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じく、少なくとも十分低温・高密度では「エネルギー極小
状態＋調和的な振動」という描像が基本的に成り立つと
考えられてきた。ところが最近、ガラス相の奥深くにお
いてガードナー転移と呼ばれる連続レプリカ対称性の
破れが起こり、これによって階層的なエネルギーランド
スケープが出現することが高次元極限における剛体球系
のレプリカ液体論によって示された (P.Charbonneau,et

al. (2014))。我々はこの階層構造がレオロジー、特に剛
性率に明瞭に反映されることを同じ無限大次元系で示
していた (H. Yoshino and F. Zamponi,(2014))。
今年度、この現象を現実的な、3次元剛体球系にお
ける分子動力学シミュレーションで明瞭に捉えること
に成功した (Jin-Yoshino (2017))。密度の増大によって
ガードナー転移が起こると、圧縮とシアが非可換にな
り ZFC(圧縮ののちにシア）の場合と、FC(シアののち
に圧縮)での剛性率に差異が生じ、異なる圧力依存性
を示す。これは理論的な予測と合致している。昨年度
のソフトコア系の解析 (D. Nakayama, H. Yoshino and

F.Zamponi, (2016)) でもこの非可換性を捉えてはいた
が、ガードナー転移との関連が不明で、また FC剛性率
に強いサイズ依存性が残っていた。今回、スワップ法
により高濃度まで熱平衡化した過冷却液体状態から安
定したガラスを生成することにより、これらの問題を
克服することができた。さらにジャミングに向かう際
のスケーリング特性も、FC/ZFC剛性率どもに理論と
良く整合することを見出した。今後、実際の高濃度コ
ロイド系などの実験が行われることを期待している。
さらにシアに対する非線形応答の解析を進めている。

最近、上記の系でシアによるジャミング現象 - シア・
ジャミングが起こることを新たに見出した。圧縮によ
るジャミングはよく知られているが、シアによるジャ
ミングはこれまで摩擦のある粉体系のみで知られてい
た。我々の系では摩擦は存在していない。一方、シア
によっていわゆる降伏現象が起こることも確認した。
また減圧すればガラス状態の融解（結晶の superheating

によるスピノダルに対応)も起こる。そこでひとつの
ガラス状態を起点に、密度とシア歪みを軸とし、ガラ
ス状態の完全な相図を決定する解析を進めている。ま
たこのガラス領域の広がりの限界を定める、ジャミン
グ線、降伏線、融解線のそれぞれにおける物理量の臨
界特性について解析している。

4.2.2 ベクトルガラス模型の構築と解析 -回転自由度
のガラス・ジャミング転移から、連続自由度の
制約充足問題まで

回転自由度のガラス・ジャミング転移を統一的に捉
える平均場理論の構築、解析を進めた (Yoshino (2017)。
我々の模型は、(1) ヤヌス粒子の回転自由度のガラス

転移、(2) ランダムネスをもたないフラストレート磁
性体における自発的なガラス転移、さらに (3)circular

coloringなど連続自由度の制約充足問題などの平均場
模型とみなすことができる。昨年度すでに大雑把な解
析を行っていたが、本年度は特に連続的にレプリカ対
称性の破れが起こっている領域での解析を詳細に行っ
た。この模型は、ある種の p-spin模型になっているが、
ハードコア斥力ポテンシャルで p=1の極限では、機械
学習の基本であるパーセプトロンの問題に一致する。
後者のジャミング (SAT/UNSAT)転移の臨界指数は剛
体球系と同じである (S. Franz and G. Parisi.(2016))。今
年度の解析の結果、ハードコア斥力ポテンシャルの場
合、ユニバーサリティは、全ての pにおいて剛体球系
と同じになることが明らかになった。これはジャミン
グ (SAT/UNSAT)転移のユニバーサリティが著しく広
いことを示唆する。
さらに最近、回転自由度ととともに、並進自由度が

共存する粒子系-ヤヌス粒子や楕円体コロイドなど-に
関する無限大次元での厳密なレプリカ液体論を構成す
ることができた。現在、ヤヌス粒子の場合についてそ
の解析を進めている。
一方、有限次元での斥力ポテンシャル系の解析も進

めている。特に、正方格子上の XY模型、立方格子上
の Heisenberg模型の場合についてモンテカルロシミュ
レーションによる有限温度での解析を行なった。その
結果、(1)熱平衡状態では、スピン液体状態から反強磁
性秩序状態への 2次相転移が起こること、(2)相転移点
を超えた急圧縮を行うと、核形成による結晶化が起こ
ること、 (3)ある限界を超えた急圧縮を行うと結晶化
が阻害され、ガラス状態になることを見出した。特に、
この (2)、(3)では渦 (XY)、モノポール (Heisenberg)と
いったトポロジカル欠陥が重要な役割を果たしている
ことを見出した。(Mitsumoto-Yoshino,投稿準備中)　

4.3 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。
上記の通り、今年度はマルチカノニカル法を応用して
魔方陣の数を数えた論文の手法をタンパク質折れたた
みに適用した。

4.4 交通流の物理

高速道路交通流における渋滞発生を非線形動力学的
な相転移とみなす立場での研究を継続している。この
立場では交通工学での理解と違い、ボトルネックがな
くても密度をコントロール・パラメータとして渋滞が
発生する。この「ボトルネックなしの渋滞発生」を実証



― 28 ―

する実験をナゴヤドームを使って行なった結果の解析
を続けており、理論モデルである OV模型のパラメー
タを実験的に決める研究 (Nakayama et al. 2016)と渋滞
状態と自由流状態の特徴の違いを検討した研究 (Tadaki

et al. 2016)の論文が刊行された。

4.5 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。菊池は杉
山 (名古屋大)らと交通流の共同研究を行ない、共著論
文をまとめた。吉野は Ecole Normale Suprieur (Paris)

の Francesco Zamponi博士と共同研究を行い、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。招聘研究員・招聘教員とし
て、時田恵一郎 (名古屋大)、小渕智之 (東京工業大)、白
井伸宙 (三重大)が研究に参加した

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・著書出版・解説記事執筆を行なった。(菊池)

5.1.1 講演

(1) 9/7「ニセ科学ってなんだろう」(豊中市立図書館
学校司書研修会)

(2) 9/27「「科学とニセ科学、マイナスイオンから水素
水まで」(神戸学生青年センター食料環境セミナー)

(3) 10/20「『科学まがい』にふりまわされないために
～それってほんとうに体にいいの？～」(京都府
生活協同組合連合会 2016年度京都消費者問題セ
ミナー)

(4) 12/4「科学と民主主義を考える―ニセ科学・デマ
問題を中心に―」(十三藝術市民大学社会学部市
民社会フォーラム学習会)

(5) 1/21「だまされないための科学リテラシー」 (理
学研究科主催 SEEDSプログラム)

(6) 2/18「おかしな「科学」にふりまわされないため
に」(消費者ネット・しが消費者問題学習講演会)

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

はサイエンスカフェで講演を行ない、また一般向け理
科雑誌に解説記事を寄稿した (菊池)

5.2.1 講演

(1) 12/11 「今だからこそ聞きたい放射線のはなし」
(えるかふぇ関西明日香村)

5.3 教育面における社会貢献

5.3.1 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) International workshop on Glasses and Related

Nonequilibrium Systems(大阪大学中之島センター
3/21-3/23)組織委員長 (吉野)

6 2016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」
(メタモル出版, 2016/7)

(2)渋谷研究所X・菊池誠「信じちゃいけない身のま
わりのカガク あなたはそれで、本当に健康にな
れますか?」(立東舎, 2017/2)

6.2 原著論文

(1) Daijyu Nakayama, Hajime Yoshino and Francesco

Zamponi, ”Protocol dependent shear modulus of

amorphous solids”, J. Stat. Mech. 2016 (10),

104001

(2) Akihiro Nakayama, Macoto Kikuchi, Akihiro Shi-

bata, Yuki Sugiyama, Shin-ichi Tadaki and Satoshi

Yukawa, ”Quantitative explanation of circuit exper-

iments and real traffic using the optimal velocity

model”, New J. Phys. 18, 043040 (2016)

(3) Shin-ichi Tadaki, Macoto Kikuchi, Akihiro
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Nakayama, Akihiro Shibata, Yuki Sugiyama and

Satoshi Yukawa, ”Characterizing and distinguishing

free and jammed traffic flows from the distribution

and correlation of experimental speed data”, New J.

Phys. 18, 083022 (2016)

6.3 解説・紀要等

(1)菊池誠「放射能とニセ科学」理科の探検 2017年
4月号 (2/25発売)

6.4 国際会議発表

(1) Yuliang Jin and Hajime Yoshino, ”Shear modulus of

hard-sphere glasses”, Packing : across length scales,

Shanghai, China, 2016/8/29-9/1 (oral)

(2) Jin Yuliang and Hajime Yoshino, ”Shear modulus of

hard sphere glasses”, Nonlinear Response in Com-

plex Matter, Primoten,Croatia, 2016/9/26-30 (oral)

(3) Macoto Kikuchi, ”Finding protein folding funnels

in random networks”, Dynamic Days Asia Pacific

2016, Hong Kong, China, 2016/12/14-17 (oral)

(4) Hajime Yoshino, ”Glass transitions and jamming

of supercooled vectorial spins”, CECAM workshop

Glass & Jamming transition, Lausanne, Switzer-

land, 2017/1/9-11 (invited)

(5) Yuliang Jin and Hajime Yoshino, ”Exploring the

complex free-energy landscape of the simplest glass

by rheology”, CECAM workshop Glass & Jamming

transition Lausanne, Switzerland, 2017/1/9-11 (in-

vited)

(6) Hajime Yoshino,“From continuous coloring to ro-

tational glass transitions : a mean-field theory”Inter-

national workshop on Glasses and Related Nonequi-

librium Systems Nakanoshima Center, Osaka Univ.,

2017/3/22 (poster)

(7) Yuliang Jin and Hajime Yoshino, “Shear yielding

and shear jamming of hard sphere glasses”Interna-

tional workshop on Glasses and Related Nonequi-

librium Systems Nakanoshima Center, Osaka Univ.,

2017/3/22 (poster)

(8) Kota Mitsumoto and Hajime Yoshino, “Glass

phases of a repulsive spin model”International

workshop on Glasses and Related Nonequilib-

rium Systems Nakanoshima Center, Osaka Univ.,

2017/3/22 (poster)

6.5 国内学会発表

(1)日本物理学会秋季大会 (金沢大学) 2016年 9月
(a)菊池誠, 永田新太郎 「Folding funnel の珍
しさ」

(b)多田吉克,菊池誠,白井伸宙「ファネルガスモ
デルによる蛋白質大規模系の熱力学的解析」

(c)吉野元「ソフトコア斥力ベクトルスピン模
型におけるガラス・ジャミング転移のレプ
リカ液体論」

(d)光元亨汰, 吉野元「斥力ハイゼンベルクス
ピン模型の反強磁性相とガラス・ジャミン
グ相」

(e) Yuliang Jin and Hajime Yoshino, “Elastic

anomalies in colloidal hard-sphere glasses”
(f) 中山大樹,吉野元, Francesco Zamponi、「3次
元ジャミング系における非線形・線形シア
応答」

(2)日本物理学会年次大会 (大阪大学) 2016年 3月
(a)菊池誠「Folding funnelの珍しさ II」
(b)多田吉克,菊池誠,白井伸宙「タンパク質の
折れ畳みに対する分子混雑効果の熱力学的
解析」

(c)吉野元「回転自由度のガラス・ジャミング
転移の普遍性」

(d)光元亨汰,吉野元「3次元斥力ハイゼンベル
クスピン模型のガラス相における緩和現象」

(e) Yuliang Jin and Hajime Yoshino, “Shear

yielding and shear jamming in three-

dimensional hard sphere glasses”,

6.6 国内研究会発表

(1)吉野元、”Glass transitions and jamming of super-

cooled vectorial spins”ジャムドマターの非ガウ
スゆらぎとレオロジー,京都大学基礎物理学研究
所, 2017/3/10.

(2) Yuliang Jin and Hajime Yoshino、”Exploring the

complex free energy landscape of the simplest glass

by rheology”, ジャムドマターの非ガウスゆら
ぎとレオロジー, 京都大学基礎物理学研究所,

2017/3/10.

(3)菊池誠「Folding funnel の珍しさと進化への Im-

plication」 タンパク質相互作用の研究会 御殿場
2017/3/28-30.
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