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バイオグリッドプロジェクト
文部科学省ＲＲ２００２
「スパコンネットの構築」

大阪大学サイバーメディアセンター

下條真司

http://www.ais.cmc.osaka-u.ac.jp/~shimojo
www.biogrid.jp

グローバルコンピューティング
The Grid

• 広域分散計算（High-Performance 
Distributed Computing）

• 仮想的な大規模並列計算機
– Metacomputing[Smarr87]
– “The GRID” [Fosterら98]

• さまざまなツールキットも登場
– Globus、Ninf
– Web computingへの傾倒ーOGSA

• 最近は
– 科学とITのコラボレーション
– Peer-to-peer Grid
– Grobal Grid Forumによる標準化
– IBM,HP,SUNなどの企業の参加

Grid book
picture here
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なぜ、今ＧＲＩＤなのか

• スーパーコンへの反省
• 超高速ネットワークアプリケーションへの期
待

• ユビキタスコンピューティングへの予感
• 米国、欧州のScienceにおけるＩＴ技術の利
用の進展

Technical challenge of Grid
• 大規模計算

– 無限のPC
• 大規模データ管理・
処理
– 高性能センサー
– 大規模分散センサー

• 大規模知識処理
– データベース連携

HPC/Distributed Computing
Meets Internet



OACIS 2002/11/11

下條真司 3

世界の現状: 各種Gridプロジェクト
• 80年代 -分散コンピューティング
• 90年代初期 -ギガビットテストベッド

– 主にネットワーキングの研究
• I-Way 1995

– アプリケーションの feasibilityが主
• Alliance (NCSA) Virtual Machine Room
• PACIs (NCSA/SDSC NSF National Technology Grid) 1998～
• NASA Information Power Grid 1999~
• ASCI DISCOM 1999~
• GriPhyN (Grid Physics Network), PPDG, 2000~
• eGrid (European Grid), (EU/CERN) DataGrid, 2000~
• ApGrid (Asia-Pacific Grid) 2000~
• NCSA-SDSC Distributed Terascale System 2001~, IDVGL 

(Distributed Virtual Grid Lab) 2001~ 松岡

世界中で計画される
ビッグプロジェクト

• US Blue ribbon panel on Cyberinfrastracture
– ネットワークインフラおよびセンターインフラに

4.3億ドルで、ソフトウェアおよびアプリサポート
で全体で毎年6.5億ドル以上(750億円程度)投資す
る.(2年後に開始)

• EUの第六世代(6th Initiative)
– インフラで3億Euro, その上のソフトウェアR&D
に3億Euroを4年間(つまり、650億円/4年)

• 日本　NaReGi (National Research Grid Initiative)
– 5年間。全国にナノとグリッド基盤、二ヶ所のグリッド拠
点を置き、100TFlopsを目指す。

Thanks to Dr. Matsuoka
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日本、アジアの最近の動き
(2002年)

• ApGrid
– 5月14日ー17日(台北)

• グリッド協議会
• バイオグリッド始動
• PRAGMA(Pacific Rim and Grid 

Middleware Assembly )
– 7月11，12日(韓国）
– 1月23,24日(福岡) with APAN, 特定（Ｃ）

日本、アジアの最近の動き
(2003年)

• バイオグリッドシンポジウム（東京）　３月３日
• PRAGMA(Pacific Rim and Grid Middleware 

Assembly )
– 1月23,24日(福岡) with APAN, 特定（Ｃ）

• 特定（C)成果報告会
– １月２２日（ＮＩＩ）　with Fran Berman

• GGF7 at Shinjuku (3/4/2003-3/6/2003)
– Life Science mini workshop (3/5, 6)

• NaReGi始動
• ccGrid (5/2003)
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わが国での動き

• 文科省　特定領域研究（C)「IT の深化の基盤を拓く情報
学研究」[2001/10-2005/3]
– A05:最先端の情報通信システムを活用した新しい研究手法　
松岡聡、下條真司

• NII　スーパーSINET [2001/10-2005/3]
– ７つのスーパーコンピュータセンターをGRIDで接続
– NECはSX5にGLOBUSを移植

• 日本原研他　ITBL (IT based Laboratory) 
– ITによって科学研究を進化させる。

• NaReGi (National Research Grid Initiative)
• ビジネスグリッド

NaReGI: National Research Grid Infrastructure 
プロジェクト(2003-2007)

• 産官学共同かつアプリとITの連合によるグリッド基盤
– SuperSINETをベースにグリッド研究開発基盤の積み上げ
– 2003年4月、文部科学省、分子研、国立情報学研究所にて開始
– 参加人員三浦PL(富士通)、関口(産総研グリッド研究センター長)、下條

(阪大サイバーメディア副センター長)、青柳(九大)、7センター、各メーカ
– 坂内NII副所長、松岡(東工大GSIC/NII)

グリッドのミドルウェアグリッドのミドルウェア

研究ネットワーク研究ネットワーク((SuperSINETSuperSINET等等))

グリッド用計算資源グリッド用計算資源

グリッドの運用体制、グリッドの運用体制、
人材育成人材育成

ナノ・グリッドナノ・グリッド
計算科学基盤計算科学基盤

ITBL

基礎的・萌芽的グ
リッドR&Dや実験
的グリッドインフラ

((バイオ・グリッドバイオ・グリッド
計算科学基盤計算科学基盤)) その他その他

ナショナルグリッドナショナルグリッド
ITIT基盤基盤R&D (NII)R&D (NII)

ナノ応用ナノ応用
((分子研分子研))

((バイオ応用バイオ応用
((理研理研))))

その他その他
応用応用

ACT-JST

科研
グリッド基礎的貢献、

技術移転など

AIST

松岡
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グリッド基盤ソフト＆ネットワーク研究

グリッド大規模計算プログラミング
Grid RPC,Grid MPI 産総研

グリッド環境における資源管理
スーパースケジューラ、ブローカー，クラスタスケジューラ

情報モニタリング、資源管理ツール
東工大、F,H,N

グリッドソフトの統合・運用技術
ミドルウェアの検証・統合・配布、
運用管理者ツール、セキュリティ、認証

NII,F,H,N

グリッドアプリケーション開発用ソフトと環境
ワークフローツール＆言語、可視化、PSE

NII,F,H,N

阪大、九工大

ネットワーク通信基盤
広域計測フレームワーク/ツール、マルチクラス/マルチパス
経路制御、GridFTP向け通信プロトコール、性能評価

グ
リ
ッ
ド
基
盤
ソ
フ
ト

ネ
ッ
ト
ワ
ー
ク 三浦

●母子保健医療Ｃ

●京都府立大学

つくば

東京

●←千里ﾗｲﾌｻｲｾﾝｽＣ

彩　都

播磨科学公園都市

●大阪市立大学

●大阪府立大学

●研究成果活用プラザ

●京都大学

●成人病Ｃ

●←大阪ﾊﾞｲｵｻｲｴﾝｽ研究所

名古屋

北九州へ

ギガビットネットワーク

●尼崎TREC●

国循センター●

●府立産技総研究所

●Sprin

●神戸大学
●先端医療Ｃ
●理化学研究所

●　医
●　大阪大学

●

●

工技院
ＢＥＲＩ

●母子保健医療Ｃ

●京都府立医科大学

つくば

東京

●←千里ﾗｲﾌｻｲｴﾝｽＣ

●大阪市立大学

●大阪府立大学

●研究成果活用プラザ

●京都大学

●成人病Ｃ

●←大阪ﾊﾞｲｵｻｲｴﾝｽ研究所

名古屋

バイオ情報ハイウェイ

●尼崎TREC●

●府立産業技術総合研究所

＜バイオ情報ハイウェ イの有用性＞
 ◆大量の未知遺伝子・タンパクの同時解析
 ◆省庁横断的な関連機関の連携運営
 ◆バイオベンチャー育成への貢献
 ◆広範囲なユーザーによる利用
 ◆関連知的所有権の本邦への確保
 ◆世界に通用する新規医薬・治療産業創出

バイオ情報ハイウェイによる産業クラスターについて（イメージ）

●神戸大学

●先端医療Ｃ
●理化学研究所

●

産業技術総合研究所

関西Ｃ

ＢＥＲＩ

彩　都（国際文化公
　大阪大学や医薬基盤技術研究施設（厚生労
働省）などの遺伝子機能解析等により、府内
の医薬品会社等との連携による創薬研究が進
み、医薬品関連産業や遺伝子産業（遺伝子解
析機器等）群が形成。

関西文化学術研究都市
　奈良先端科学技術大学院大学や情報関連研
究施設などにより、バイオインフォーマテッ
クなどバイオ情報関連産業群が形成。

播磨科学公園都市
　ＳＰｒｉｎｇ－８により、たんぱく質の構
造解析などが進み、生命科学・医療等の幅広
い分野の研究に活用され、遺伝子機能解析関
連産業群が形成。

神戸医療産業都市
　理化学研究所発生・再生総合研究センターや
テッシュエンジニアリングセンターなどの再生
医療研究等により、人工細胞など再生医療関連
産業群が形成。

（研究開発用超高速ネットワーク）

●SPrin
●　医
●　大阪大学国立循環器病Ｃ　  ●
●

●　奈良先端科学技術大学院大学

●母子保健医療総合Ｃ

　　　関西のバイオポテンシャル
○医療製品産業のシェア（H10）
　（医薬品・出荷額・医療器具）
　・生産額　１７．９％　・出荷額　２４．６％

　・製造所数　２６．５％
○バイオﾒﾃﾞｨｶﾙ関連の研究機関数　２９０箇所
　・大学等研究機関　　　　　　　１３９箇所
　・公的研究機関（公国立、財団）　３６箇所
　・企業研究所　　　　　　　　　１１５箇所
○医薬製剤関連の特許出願者数(H10.1)
　　　　　　　　　２０．５％（８５名）
○バイオベンチャーの事業環境等
　・ﾍﾞﾝﾁｬｰｷｬﾋﾟﾀﾙ数　１０．６％（１１社）

　・ﾊﾞｲｵｱｳﾄｿｰｼﾝｸﾞ企業 １９．６％（２７社）
【出典：（財）関西産業活性化C、（財）バイオインダスト
リー協会報告書より】

　新産業支援Ｃ(仮称)

【インキュベータ施設等】

　　　通信総合研究所

　　　関西先端研究Ｃ  ●

　日本原子力研究所

●関西研究所
●　国際高等研究所

坂田
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従来の衛星回線を用いた
遠隔観察システム

バイオグリッド･センター構想

• 超高速ネットワーク、超並列計算機、大規
模データベースを核とするリエゾンセンター

• 情報通信技術(IT)の蓄積である大型計算
機センターを利用

• 情報通信技術の本格的な取り込みと人材
の育成,関連機関のネットワーク化、ビジネ
ス化を行う

• Gridによる国際協調
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SPring-8--HJHW--阪大--SINET--原研接続

SiSi

SPring-8

Catalyst3512GSR-C zone

100M
1GbE
Fiber

SiSi

SPring-8
HIBMC

1000Base-LH 
SMF

Catalyst6500

ATOMIS7

HTPF

C2924M

他
全国の大学

BL33 
LEPS

播磨粒子線医療センター

BL-FW

西播磨
県民局

兵庫情報HW
神戸大

SINET

Data 
Servers

阪大
CMC

原研
関西研

Japan 
Gigabit 
Network

GbE

ITBL Super
Computer

OC-3
134M

伊丹

SPring-8のInternetは HJHW--阪大経由で Super-SINETに接続 (2003.1)

ATM OC3

SiSi

医学棟
八木
(Bio-Grid)

GSR1208

Super SINET
京大

原研棟
物質シミュレー
ションＧ

Catalyst5500

産総研

GbE
千里国際情報
生物分子
その他

池田

Su48i

Router
C7500

IMNET大阪　

Internet接続

蛋白研

200M
200M
100M

2002.9

ネットワーク接続予定
0.BioGrid(2002.10) 八木　JGN経由
1.SP8-原研super computer(2002.11)
2.理研 CampusNetに変更(2002.10-11)
3.BioGrid(2002.12) 
4.粒子線医療センター関西研スパコン接続
5.SINET(2003.2)

1GbE

姫工大

100M

GbE 
802.1q

2003.2
SINET接続

横浜理研

2002.1

RCNP

打ち合わせ2002.10.17＠県庁
武部、間山、井原、秋山

光量子シミュレーション
菱川

InterNet接続

2003.1まで

岡山大

広島大

Catalyst3524

2003.2 SINET接続

打ち合わせ2002.10.17＠県庁
武部、當舎、間山、井原、秋山

622M

MPLS
200M
200M
100M

HJHW MPLS で500M- 622M; 　VLAN　３つ200M(ITBL), 200M (Internet-SINET), 100M(Bio-Grid)を通す。

Bio
Grid

バイオグリッド
基盤システムal08-handai

c2924-cmc001

bd16-cmc001

GSR12400

bd16-cmc002

SiSi

jm20-cmc001, jm20-cmc002

jm20-ext

al04-cmc007

su1i-cmc001

jm20-tao

ATOMIS7

SiSi

SiSi

2) 観測データのオンライン解析技術

• 遠隔実験装置との接続によるオンライン解析

超高速
バイオグリッド
ネットワーク ライフサイエンス

パークセンター
大阪大学

バイオグリッドセンター

プロジェクト連携

国際連携

ペタグリッド基盤技術の確立

・世界最大・最速のデータ処理能力をグリッド技術活用
により実現
・次世代プロトコルIPv6を統合した高性能で安全なグリッ
ド技術(6Grid)
•XMLによる巨大データベースのグリッド連携

異分野融合による新研究分野・新産業の創出

・スパコン協調を基盤とする計算科学分野とバイオの
融合による統合的バイオ情報解析分野
・ASPビジネスとしてのペタグリッド技術の展開

人材育成・産学連携

・新研究・産業領域で活躍できる人材の育成、ベンチャー
ビジネスの育成

期待される成果

4) データグリッド技術

3) コンピューティンググリッド技術
• 分子動力学と分子軌道法の融合とその創薬への応用
• 分子軌道法，密度汎関数法，分子動力学
• 生体組織ネットワークシミュレーション
• 蛋白質立体構造の予測

• バイオデータベースのXML化支援・自動化技術
• バイオデータベースの横断的検索のためのエージェントシステム
• データベースの自動更新技術

1) グリッド基盤技術
• セキュアかつ高性能なグリッドシステム制御技術
• データグリッド・コンピューティンググリッドの連繋技術

生物分子工学研究所 SPring-8

製薬業界

民間企業研究所

神戸大学

神戸医療産業都市

計算科学技術推進センター

SDSC（USA）
BII（Singapore）

医薬基盤技術研究施設

産総研（池田）

遺伝研

スーパーコンピュータネットワークの構築補足1
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リーダー：下條真司（大阪大学）
参画メンバー：八木直人（高輝度光科学研究センター）,ポスドク数名

下
條
真
司
（大
阪
大
学
）

運
営
委
員
会

2) データのオンライン解析技術

プ
ロ
ジ
ェ
ク
ト
リ
ー
ダ
ー

プロジェクト管理

リーダー：下條真司（大阪大学）
参画メンバー：伊達進（大阪大学），秋山豊和（大阪大学）,妹尾義樹（NEC），
相川裕史（計算科学技術推進センター），ポスドク数名

リーダー：松田秀雄（大阪大学）
参画メンバー：安永照雄（大阪大学），大川剛直（大阪大学）,ポスドク数名

リーダー：中村春木（大阪大学）
参画メンバー：山口兆（大阪大学），赤澤堅造（大阪大学），高田彰二（神戸大学）

都築浩一（日立），倉智嘉久（大阪大学），ポスドク数名

リーダー：坂田恒昭（大阪大学）
参画メンバー：高田俊和（NEC），江口至洋（三井情報開発）、奥村利幸（千里国際情
報事業財団）、諸富隆一（国際文化公園都市），製薬企業複数社，ポスドク数名

4) データグリッド技術 多様なデータベースの総合的検索

遠隔実験装置の観測データ解析

3) コンピューティンググリッド技術 高速シミュレーションを分散処理

1) グリッド基盤技術 各技術を総合システムとして安定稼動

国際連携

SDSC

BII

実証環境及び連携

神戸医療
産業都市

医薬基盤技術
研究施設

産総研（池田）

遺伝研

計算科学技術
推進センター

SPring-8

5) 技術を統合し、活用するための実証技術とビジネス化

千里国際情報事業財団

１）　グリッド基盤技術
データグリッド・コンピューティンググリッド連携技術に関する研究

データグリッド・コンピューティンググリッドをメタデータによって融合する

異なるデータベース、グリッドを融合する効率的なデータ表現

セキュアで高性能なグリッドシステム制御技術の開発

QoS (Quality of Service)技術の実証実験
データベース検索、シミュレーション結果などの大量データ移送を効率的に実現したグリッ
ドミドルウェアとしてのスケジューリングシステム

IPv6/IPSecによる新しいグリッドアーキテクチャと機密データの保護
相互認証、データ暗号化、権限委譲のセキュリティメカニズムの統合

E-Commerse, E-Businessにおけるわが国独自の基盤技術へ（キラーアプリケーション）
ITBLとの相互接続実験

相互認証QoSによる高速データ転送 機密性保護 グローバルコンピューティング時代
への対応

データグリッド コンピューティンググリッド

グ
リ
ッ
ド
基
盤
技
術

大規模知識処理GRID

Everything
on IPv6

ユーザ
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異種大規模計算機
ネットワーク

ペタ・フロップスへ

PCクラスター
共有ﾒﾓﾘ型ｽｰﾊﾟｰｺﾝﾋﾟｭｰ

ﾀ

２）コンピューティング・グリッド技術
高速シミュレーションの異種大規模計算機群による分散処
理とデータグリッド、Intelligent Gridとの融合

②コンピューティング・グリッドを活用する新たなソ
フトウェアの開発とそのデータグリッドとの融合

　・in silico 薬物スクリーニング

　・薬物・受容体の電子状態および反応経路解析

　・生体分子立体構造予測

　・細胞内・生体組織のネットワークシミュレーション

①オープンソース開発環境の構築と並列化技法の
開発

　・分子軌道法、密度半関数法、分子動力学法、ネットワー
クシミ　ュレーションなどの計算ソフトウェア（大阪大学等で
開発）をオブ　ジェクト指向のオープンソース・プログラムとし
て整備。

　・グリッド上での並列化の推進。

③データグリッド・コンピューティンググリッドの協調

・データグリッドとの協調によるバイオデータ解析・データマ
イニ　ング　（バイオ情報の新たな属性や関連性の探索）

大阪大学

理学研究
科

大阪大学

医学系研究科

大阪大学

たんぱく
質

研究所

ｺﾝﾋﾟｭｰﾃｨﾝｸﾞ

ｸﾞﾘｯﾄﾞ開発ネッ
トワーク

大阪大学

工学研究
科

ユーザー、

BT & IT企
業、

ベンチャー

④コンピューティンググリッド・ユーザーのためのプ
ラットフォーム構築

・具体的な新産業創生の場をベンチャー企業等へ提供
ＮＥＣ、

日立製作
所

神戸大学

理学部

Intelligent
Grid

Intelligent
Grid

分散ﾒﾓﾘ型

ｽｰﾊﾟｰｺﾝﾋﾟｭｰ
ﾀ

Intelligent
Grid

分子軌道法の解析領域

分子動力学の解析領域

蛋白質活性中心

候補新薬と蛋白質受容体との相互作用エネルギーを高速且つ

高精度に解析するため、異なるレベルのシミュレーション

計算を複合化したIn silico創薬ソフトウェアの開発と実証

グリッドによる分子動力学と分子軌道法の融合と
その創薬への応用に関する研究

低分子
化合物

バイオグリッド
センタ

分子動力学計算 分子軌道計算

グリッド環境での連成解析
何（日立）何（日立）
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光合成活性中心

（1,100軌道）の
HOMO

電子状態の計算：

Quantum Mechanics Calculations

by AMOSS (NEC基礎研が開発した
非経験的分子軌道計算プログラム：巨
大な系の高精度計算が可能）

生体高分子の計算：

Molecular Mechanics Calculations
by presto (阪大蛋白研が開発した分
子動力学計算プログラム：効率的な構
造探索が可能　　分子ﾄﾞｯｷﾝｸﾞへ）

Protein G

RMSD = 3 A

予測結果

蛋白質形状の予測：

(神戸大理が開発した粗視化ﾓﾃﾞﾙによ
る予測：　国際コンテストで高い評価）

細胞・生体ｼﾐｭﾚｰｼｮﾝ：

(阪大情報・医が開発中のｼﾐｭﾚｰｼｮﾝ　　
プログラム：臨床応用を目指す）

桝本-北岡法による換気分布のシミュレーション

K+-ｲｵﾝﾁｬﾈﾙと

阻害剤のﾄﾞｯｷﾝｸﾞ

• XMLベースのデータベース形式の標準化
•グリッド連携による異分野・大規模データ
　ベース群の統合的検索技術の開発
•大量データベースの自動更新技術の開発
•データグリッドとコンピューティンググリッド
　の融合によるペタグリッド技術の開発

蛋白質結晶構造解析
プロジェクト（SPring-8）
蛋白質結晶構造解析
プロジェクト（SPring-8）

ライフエレクトロニクス
プロジェクト（産総研［池田］）

ライフエレクトロニクス
プロジェクト（産総研［池田］）

先端ゲノム医療プロジェクト
（神戸先端医療産業都市）

先端ゲノム医療プロジェクト
（神戸先端医療産業都市）

トキシコゲノムプロジェクト
（創薬基盤技術研究施設）

トキシコゲノムプロジェクト
（創薬基盤技術研究施設）

国際DNAデータベース
プロジェクト（遺伝研）

国際DNAデータベース
プロジェクト（遺伝研）

公的データベース公的データベース

脳機能データ

治験・臨床データ

毒性試験データ

ゲノム、化合物、蛋白質、
疾患、文献等の情報

蛋白質結晶データ

データベース形式の
標準化の共同提案

３）データグリッド技術
コンピューティンググリッドコンピューティンググリッド

•大規模シミュレーション結果のデータ
　ベース化と形式の標準化
•データベース検索とシミュレーション
　の連携による探索と検証の統合化
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「統合データベース」と「データベース連携」

統合データベース
• 検索対象となる複数のデータベースを静的に結合して、物理的に
単一のデータベースを構成。

データベース連携
• 検索対象のデータベースはそのまま保持し、検索時に各データベー
スに問合せを出して、その結果を動的に結合する。

○（検索対象DBの更
新をそのまま反映させ
るだけ）

△（検索時に各DB
の検索結果の結合
が必要）

○（検索対象DBをそ
のまま保持）

DB連携

×（検索対象DB更新
のたびに大きな更新コ
ストが発生）

○（検索は通常の
DBと同じ）

×（統合DB構築に膨
大なコスト）

統合DB

DB更新コスト検索コストシステム構築コスト

松田松田

データベース書式の異種性

LOCUS ECORBS 6197 bp DNA ..
30-OCT-1994

DEFINITION E.coli ...rbsB ....
transport system, ...

ACCESSION M13169 M13517
NID g147511

KEYWORDS high affinity ribose ..
SOURCE E.coli K12 DNA.
ORGANISM Escherichia coli            
REFERENCE 1  (sites)  
AUTHORS ...  
TITLE ...

JOURNAL ...
MEDLINE 84032513FEATURES
gene 122..127
/gene="rbsB”
/translation="MKKGTVLNS...

... 
ORIGIN 94 bp upstream of BclI 

1 ctcaggttcg aaatctaac. ...

HEADER SUGAR TRANSPORT 23-SEP-9
COMPND D-RIBOSE-BINDING PROTEIN
COMPND 2 (G134R) COMPLEXED WITH 
SOURCE (ESCHERICHIA COLI)... 
SOURCE 2 EXPRESSION PLASMID)
AUTHOR S.L.MOWBRAY,A.J.BJORKMAN
REVDAT 1   26-JAN-95 1DRJ    0  
JRNL AUTH   A.J.BJORKMAN

JRNL TITL   PROBING PR…
JRNL TITL 2 RIBOSE-BINDING

JRNL REF    TO BE PUBLISHED 

JRNL REFN   ASTM 

SEQRES 1  271  LYS ASP THR ...
SEQRES 2  271  PRO PHE PHE ...
...

HELIX 1   A PRO     14  LEU ...
HELIX 2   B PRO     43  LEU ...
... 

ATOM 1  N   LYS   1  x1 y1 z1 
ATOM 2  CA  LYS   1  x2 y2 z2 
... 

ID RBSB_ECOLI …
AC P02925;
DT 21-JUL-1986 (...CREATED)
DT 21-JUL-1986 (... UPDATE)
DT 01-NOV-1995 (... UPDATE)
DE D-RIBOSE-BINDING ...
GN RBSB OR RBSP OR PRLB.
OS ESCHERICHIA COLI.
OC PROKARYOTA; GRACILICUTES;
OC ENTEROBACTERIACEAE.
RN [1]RP SEQUENCE FROM N.A.,...
RX MEDLINE; 84032513.
RA GROARKE J.M., MAHONEY W.C.,
RA ZALKIN H., HERMODSON M.A.;
RL J. BIOL. CHEM. 258:...
CC -!- FUNCTION: INVOLVED IN
...
KW TRANSPORT; SUGAR TRANSPORT; 
KW 3D-STRUCTURE.
SQ SEQUENCE   296 AA; ...
MNMKKLATLV SAVALSATVS ANA...

...

DNA 塩基配列（ＤＤＢＪ） タンパク質アミノ酸配列
(SWISS-PROT)

タンパク質立体構造(PDB)
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バイオデータグリッド

XMLｲﾝﾀｰﾌｪｰｽ
あり

プロジェクトで新規
開発するDB（XMLベース）

ﾌﾟﾛｼﾞｪｸﾄﾒﾝﾊﾞｰまたは連携ﾌﾟﾛ
ｼﾞｪｸﾄ先で運営されているDB
（ｶｽﾀﾏｲｽﾞが可能）

既存の公共DB
（ｶｽﾀﾏｲｽﾞは困難）

標準化XMLﾌｧｲﾙ標準化XMLﾌｧｲﾙ

標準化XMLﾌｧｲﾙ標準化XMLﾌｧｲﾙ

標準化XMLﾌｧｲﾙ標準化XMLﾌｧｲﾙ

XML問合せインターフェース

ﾌｫｰﾏｯﾄ変換（XML変換）

ﾌｫｰﾏｯﾄ変換（XML変換）

XML-DBｴﾝｼﾞﾝ

XMLｲﾝﾀｰﾌｪｰｽ
なし

XML-DB基盤
システム

（検索用配列分類DB、薬物代謝情報DBなど）

（PRF DBなど）

（PDB, PIRなど）

（SWISS-PROTなど）

XML-DBｴﾝｼﾞﾝ

XML-DBｴﾝｼﾞﾝ

XML-DBｴﾝｼﾞﾝ

XMLﾌｧｲﾙXMLﾌｧｲﾙ

ﾃｷｽﾄ形式
ﾌｧｲﾙ
(flat file)

標準化XMLﾌｧｲﾙ標準化XMLﾌｧｲﾙ

プロジェクトで開発

グリッド環境DBの自動更新

ユーザ

松田松田

４）　データ遠隔収集技術
世界最高性能を誇る観測機器を超高速ネットワークで共有

超高圧電子顕微鏡 (UHVEM) 
大阪大学超高圧電子顕微鏡センター　（大阪府茨木市）

脳磁計 (MEG)
産業技術総合研究所ライフエレクトロニクスラボ（大阪府池田市）

Spring-8 
高輝度光科学研究センター　（西播磨）

仮想研究空間の実現 (E-Science)
データ解析手法、シミュレーション手法の共有　（知識の共有）

シームレスなオンライン解析の実現

観測機器の遠隔操作

観測データ、可視化データ等の可視化実現へ

データ観測

データグリッド、Intelligent Gridへの融合
解析、シミュレーション
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ペタグリッド技術

データグリッド技術

コンピューティング
グリッド技術

廉価なハードウェア環境と
共通基盤ソフトウェアの提供

バイオグリッド
センター

バイオグリッド
センター

計算手法，共通基盤
ソフトウェアの開発

開発委託

計算の実行

計算結果

計算依頼

計算結果・
コンサルテーション

科学技術情報を
コンテンツとするITビジネス

実験研究者

実験研究者

実験研究者

実験研究者

国立研究所

大学
ソフトウェア

国立研究所
大学

ASP企業

ASP企業

ASP企業

補足２

関西バイオ推進会議
（大阪商工会議所）
責任者：　児玉　達樹

関西バイオ推進会議
（大阪商工会議所）
責任者：　児玉　達樹

蛋白質結晶構造解析
プロジェクト（SPring-8）
責任者：八木　直人

蛋白質結晶構造解析
プロジェクト（SPring-8）
責任者：八木　直人

国際DNAデータベース
プロジェクト（遺伝研）
責任者：　菅原　秀明

国際DNAデータベース
プロジェクト（遺伝研）
責任者：　菅原　秀明

蛋白質結晶データの
遠隔収集と解析の高度化

関西都市再生のための
バイオグリッド技術

治験・臨床・毒性
試験データ

遠隔実験装置の
グリッド化と解析脳研究への

適用による実証

ライフエレクトロニクス
プロジェクト（産総研［池田］）
責任者：　守谷　哲郎

ライフエレクトロニクス
プロジェクト（産総研［池田］）
責任者：　守谷　哲郎

データベースXML
標準形式の共同提案

データグリッド技術と
コンピューティンググリッド技術の融合

ペタグリッド技術

バイオグリッド
センター

バイオグリッド
センター

分子シミュレーションによる
薬品候補化合物の提示

ITBLプロジェクト
（計算科学技術推進センター）
責任者：　井原　均

ITBLプロジェクト
（計算科学技術推進センター）
責任者：　井原　均

リアル実験環境プロジェクト
（北陸先端科学技術大学院大学）
責任者：　松澤　照男

リアル実験環境プロジェクト
（北陸先端科学技術大学院大学）
責任者：　松澤　照男

ITBL技術の
開発整備・普及

高度コラボレーション
技術のバイオ応用

データ・コンピューティング
グリッド基盤技術の利用

先端的グリッド基盤技術の
開発と人材育成

先端ゲノム医療プロジェクト
（神戸医療産業都市）
責任者：　人選中

先端ゲノム医療プロジェクト
（神戸医療産業都市）
責任者：　人選中

トキシコゲノムプロジェクト
（医薬基盤技術研究施設）
責任者：長尾　拓

トキシコゲノムプロジェクト
（医薬基盤技術研究施設）
責任者：長尾　拓
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Datagrid disk

High-speed network 
connection equipment

R&D of biogrid software

・Molecular simulation
　[MD]
　[Molecular orbital method]

・Protein structural analysis ・Genome data analysis
　[Mutual comparison, reference, and 
a classification of genome data]

Grid Clusters (I)

高速ネットワーク接続装置Grid Clusters (II)

高速ネットワーク接続装置Grid Clusters (III)

High-speed network

R&D of Biogrid core Software (middleware) 

・High-speed processing of 
large-scale data ・Secure data sharing

Large-scale bio database
ODINS

High-speed campus network

Intramural related department etc.

・Protein solid structure・DNA sequence

Pentium IV 1.7-2.0GHz
16CPU

Pentium III 1.13GHz Dual
76node 152CPU

Alpha 1GHz Dual
64GB memory
4node 8CPU

Pentium III 700MHz Quad
16 CPU
15TB

バイオグリッド基盤システム

最新の国際連携

• Pragma 3rd（福岡）共催

– アジア太平洋地域でのア
プリケーションでのグリッ
ド連携を推進する国際連
携

– 日本のグリッドアクティビ
ティの一つとして紹介

• GGF7でのLife Science 
Workshop
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Data
Grid

Data
Grid

Data
Grid

Data
Grid

Computing
Grid

Computing
Grid

Computing
Grid

Knowledge
Grid

Technical Challenge of Grid

Knowledge
Grid

Knowledge
Grid

Knowledge
Grid

大規模知識データの獲得・処理・検索

Coordinated Computing

http://birn.ncrr.nih.gov/
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SynchrotronsSynchrotrons

MoleculesMolecules

MacromolecularMacromolecular
Complexes, Complexes, 
Organelles, CellsOrganelles, Cells

Organs, Organ Organs, Organ 
Systems, OrganismsSystems, Organisms

MicroscopesMicroscopes

Magnetic Resonance ImagersMagnetic Resonance Imagers Courtesy of Mark Ellisman

THE  THE  BBIOMEDICAL IOMEDICAL IINFORMATICS NFORMATICS RRESEARCH ESEARCH NNETWORKETWORK
LAYOUT FOR PHASE 1LAYOUT FOR PHASE 1

Drop the ball in the middle

Courtesy of Mark Ellisman
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BIRN NOC
Monitoring

24x7 Operations
Monitoring

NOC Servers and 
Testers/Analyzers

Gigabit Network Probes

Internet 2

SiSi SiSi

GB Switches

SDSC
Network

BIRN Network 
Management

BIRN Site Rack

BIRN Network Operations Center (NOC)      BIRN Network Operations Center (NOC)      
Logical Description with Standardized Site RackLogical Description with Standardized Site Rack

N2400 
NAS 

0.5- 4 TB

Cisco 4006

DL380 
Grid POP

DL380 -
Network Stats

GigE Net Probe

APC UPS

DL380 

•Network Switch 

•BIRN Statistics

•BIRN Network 
Probe

• Network 
Attached 
Storage –

• Grid POP/ 
SRB, Globus
Dual Processor

•General 
purpose ( eg., 
encryption)

• UPS for Rack

NCRRNCRR

Courtesy of Mark Ellisman

Gridのもうひとつの挑戦

• 科学とITのコラボレーション
• 異文化の融合

– 言語
– 評価システム

• 相互理解が重要

箱物や技術開発だけではうまくいかない
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新しいナショナルプロジェクトのあり方

• 大学、国研と企業ががっぷり四つ
• 大学側の非常勤研究者(ポスドク)、雇用

DRが中心。これに企業からの出向者を客
員で向かえる
– ベンチャー、新技術の温床とする

• 予算の制約をできるだけ緩和
• 開発した技術は戻さない

– 開発の途中から、共同でベンチャーにしていく。

バイオグリッドの現状

• バイオグリッド研究会
• 文科省との契約。プロジェクトがスタート（6
月1日）

• 創薬WGがスタート（7月27日）
• バイオグリッドビジネスセンター開設（8月1
日）

• ネットワーク開通（8月20日）
– BERI,BGBC,阪大、産総研
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プロジェクトの一年
• 基盤Ｇ

– 安全で効率のよいグリッド基盤ソフトの開発（６Ｇｒｉｄ, GSI-SFS)
– 応用システムのグリッド統合(MEGGrid)
– 基盤システムの構築<hard+soft>

• コンピューティングＧ
– 各種ｼﾐｭﾚｰｼｮﾝ・ｿﾌﾄのｸﾞﾘｯﾄﾞ化とｼｰﾑﾚｽな結合

• データグリッドＧ
– データベースの共通形式の開発（XML標準形式）、プロトタイプ
の開発

• データのオンライン解析
– 電子顕微鏡の遠隔操作、初のＨＤＴＶ伝送

• World-wide Collaborative Research Activity
– SC2002, PRAGMA
– GGF Life-Science workshop

本プロジェクトの目標

コンピューティング
グリッド技術

データグリッド技術

データグリッド、Web 
computingと融合した
プログラミングモデル、
スケジューラ等

マルチスケールグリッド
データベース データベースを連携

させるグリッド技術

多数のバイオ関連
データベースの連携

安全で高機能なグリッド基盤

グリッド基盤Ｇ

データ
グリッドＧ

コンピューティング
グリッドＧ 遠隔

オンラインＧ

ペタスケール
バイオシミュレーション 遠隔データのオンライン解析


