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物質設計評価施設  川島 直輝 

 

大型計算機室、計算物質科学研究センターのメンバーが

以下のとおりHPCIソフトウェア賞を受賞しました。授賞

式は 5 月 19 日に HPCI コンソーシアム総会に先立ってオ

ンラインで行われました。賞の名称、対象団体名、対象プ

ロジェクト名、受賞者は以下のとおりです。受賞者のみな

さま、おめでとうございます。 

 

◼ 普及部門・最優秀賞 計算物質科学ソフトウェア普及

チーム 

➢ MateriApps プロジェクト/PASUMS プロジェクト 

• 受賞者(MateriApps)：井戸 康太(物性研)、福田 

将大(物性研)、笠松 秀輔(山形大学)、三澤 貴宏

(北京量子信息科学研究院(現：物性研)) 

• 受賞者(PASUMS)：本山 裕一(物性研)、河村 光

晶(東大情報基盤センター)、吉見 一慶(物性研) 

◼ 開発部門・最優秀賞 mVMC 開発者チーム 

➢ ソフトウェア名：mVMC 

• 受賞者：井戸 康太(物性研)、森田 悟史(物性研

(現：慶應大学))、吉見 一慶(物性研)、本山 裕

一(物性研)、河村 光晶(東大情報基盤センター)、

Ruquing Xu(東大物理学専攻)、三澤 貴宏(北京量

子信息科学研究院(現：物性研)) 

◼ 開発部門・優秀賞 HΦ 開発者チーム 

➢ ソフトウェア名 HΦ 

• 受賞者：河村  光晶(東大情報基盤センター)、

吉見 一慶(物性研)、三澤 貴宏(北京量子信息科

学研究院(現：物性研))、井戸 康太(物性研)、

本山 裕一(物性研)、山地 洋平(物材機構) 

 

この賞は、一般社団法人 HPCI コンソーシアム

(HPCIC)が「大規模計算などの計算科学分野の発展に貢

献したソフトウェアのうち特に有益と認められたソフトウ

ェアの開発者・団体、あるいは普及に貢献した者・団体を

奨励するために」(HPCIC のウェブページより)設立した

賞であり、若手研究者が授賞の対象となっています。これ

まで、ソフトウェア開発は、その応用としての学術論文に

よってのみ評価されてきていましたが、ソフトウェア開発

が高度化し、計算科学の黎明期と比較してはるかに専門性

が高くなってきています。この賞の創設にあたっては、ソ

フトウェア開発自体にスポットをあてた評価が必要である

との認識が背景にありました。今年度が第 1 回であり、特

に記念すべき受賞といえるでしょう。この賞には、開発に

対する賞だけでなく、ソフトウェア開発環境の整備や普及

などの活動に対するものもあり、前者は「開発部門」、後者

は「普及部門」として個別に審査されます。今回は、普及

部門 1 件、開発部門 5 件(最優秀賞 1、優秀賞 1、奨励賞 3)

の合計 6件に対して授賞があり、このうちの 3 件について

物性研の若手研究者や開発時に物性研スタッフであった

方々が中核的な役割を果たしています。 

 物性科学における計算科学は研究対象や計算手法の多様

性から、研究者による多様なオリジナルコードが開発され

てきましたが、物性研では、ソフトウェアの可用性を高め

るためにいろいろな取り組みをしてきています。2013 年

に、物質材料研究で用いられるソフトウェアを紹介するポ

ータルサイト MateriApps を立ち上げました。当初は、物

性研が分子研、金研と協力して運営する体制でしたが、現

在は、物性研の計算物質科学研究センターの事業として運

営しています。現在で月間ページビュー数が 2 万件前後と、

この種のウェブサイトとしては注目度の高いサイトとなっ

ています。2015 年からは、物質設計評価施設の事業とし

て、公募によるソフトウェア開発・高度化プロジェクト

(PASUMS)を推進してきています。このプロジェクトの

眼目は、これまでおもに開発者とその周辺でしか利用され

てこなかった優れたソフトウェアをできるだけ広い範囲の

研究者に利用してもらうことであり、着実に成果をあげつ

つあります。今回は MateriApps と PASUMS の二つの取

り組みに参加した若手研究者に対して普及部門最優秀賞が

授与されました。 

 一方、開発部門の最優秀賞、および優秀賞は、ともに

PASUMS 事業の対象となったソフトウェア開発・高度化

に参加した若手研究者に対して授与されました。最優秀賞

の対象となった mVMC、優秀賞の対象となった HΦ とも

に強相関電子系のモデル計算に関するソフトウェアです。

mVMC は変分モンテカルロ法と呼ばれる手法に基づくプ
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ログラムがその中核になっており、適用範囲の広い方法と

しては扱える系のサイズが非常に大きいという利点があり

ます。教科書的には少数のパラメータで記述される変分関

数が多いところ、mVMC で用いられる変分波動関数では、

系の自由度と同じオーダーの個数のパラメータを含んでお

り、従来の変分計算で到達できなかった高精度の計算に成

功しており、強相関電子系に対する最有力の計算手法の一

つとなっています。一方、HΦ は、数値対角化のソフトウ

ェアであり、計算可能なサイズの計算に関しては、数値的

に厳密であることが保証されている答えをえることができ

るという意味でスタンダードな計算手法です。そのような

手法に基づく計算プログラムとしては、東工大の西森教授

が作成されたTITPACKが以前は広く利用されていました

が、大規模並列計算機の登場以前に開発されたコードであ

ったため、並列化対応されておらず、PASUMS 立ち上げ

当時すでに標準的であった並列計算機の性能を十分に引き

出せなくなっていました。この問題を克服してあらたに広

く利用される数値対角化コードを開発しよう、というのが

HΦ の原点であり、HΦ は PASUMS プロジェクトで開発

されたコードの第一号となりました。 

 今回の受賞は物性研のソフトウェア開発に対する取り組

みが、物性科学の分野を超えて高く評価されたものとし

て、大変喜ばしいものです。物性研が、ソフトウェアの普

及を目的として開発に専従するすぐれたスタッフを配置し

ている国内でも数少ない研究機関であり、そのことが今回

の受賞の背景にあることを申し添えて、結びとしたいと思

います。 

 

 

 

トロフィー(左からHΦ，マテリアップス・PASUMS，mVMC) 

 


	HPCI ソフトウェア賞の受賞について（川島 直輝）



