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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」
におけるデータグリッド
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

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
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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

バイオ･グリッド・センター構想

バイオ･グリッド･センター
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

バイオ関連の
人材育成

ベンチャー
ビジネスの創造

未知遺伝子･蛋白の
解析時間,コストの短縮

世界に通用する
新規医薬･治療産業技術
の創造

グリッド技術を用いた
インシリコでの創薬

SNP解析などに基づく
テーラーメイド医療
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●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

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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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

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
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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）

• 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

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
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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

Web server
x-ray diffraction 
pattern of the 
protein crystal

chat with the operator

view of the 
crystal

graphical operation menu

X-ray 
detector

PC

processing 
software

TV camera

user at his office

image 
data

operator

protein crystal

2002-2004

Beamline

JGN

PC software
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バイオグリッドとASPビジネスモデル

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

MEGrid Project Overview

MEG

Data Generation

Grid Computing

診断
研究

• Gridの特性を活かして、データや情報の移動／蓄積／共有／
解析／可視化等のフローを統合

高坂
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MEGrid Project: System Framework

Secure GridSecure Grid史

Web PortalWeb Portal
市川

VisualizationVisualization
ModuleModule
市川水野

Computational GridComputational Grid
甲斐島

MeasurementMeasurement
ModuleModule
高坂

MEG産総研

ECoG 大阪大

Analysis ModuleAnalysis Module
For Brain FunctionFor Brain Function
甲斐島高坂市川水野

Cross-correlation Analysis

Wavelet Analysis

ICA

Data & Data & 
Information Information 

GridGrid
高坂水野

DB

Data Flow Control Flow 高坂

産総研MEG-阪大クラスタ間の接続

• 5月～9月にかけて作業・調整を行い、産総研
＠池田のMEGをネットワークに接続

• 計測システムのメモリから直接データを読み
出している

• 計測中のデータをリアルタイムで伝送可

データ量: 数十MB/分

1GB線

MEG@産総研 阪大クラスタ高坂
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産総研MEG -阪大クラスタ間の
接続（続き）

• 人脈確保／事務的手続きが大変
– 産総研のアカウント取得
– MEGのメーカやその代理店との連携

• 作業が大変
– 施設予約が一杯: 夜中しか作業できない

• セキュリティポリシーの壁
– 外部ネットワークに接続できない（物理的に接続を切り替え
ることで対処）

– 外部から測定機器の操作はできない（ファイアウォール問
題など）

• 技術的困難は比較的小

高坂

Computational Grid

• 現在MEGridで用いている解析手法
– Wavelet解析
– Cross-correlation解析
– ICA

• 目標: 解析時間の短縮
• アプローチ: ジョブに適したGrid用スケジュー
リングシステムの設計／実装

高坂
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スケジューラの必要性
• 並列化の実験（ICA）

– PC×5台と40ノードのClusterからなるグリッド環境
– 1CPUで16分の解析時間が10CPUで4分に減少
– 10CPUより大きくなると解析時間が増大: 同期取りの手間
– 必ずしも計算機を増やせば増やすほど速くなるとは限らな
い→適切なスケジューラが必要

PC x 5 (Pentium4 1.6GHz)

Cluster (Pentium3 1.4GHz x 40)

Master
node PC x 5 (Pentium4 1.6GHz)

…

高坂

User Interface

• Gridを「普通の」ユーザにも使えるものに
– コマンドライン→GUI
– バッチ処理→インタラクティブ処理

• Webインタフェースを用いたGridポータル環境
の構築
– 認証
– 計算要求の投入
– データや解析結果の可視化

高坂
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データ／解析結果の可視化

• 現在構築中の可視化ソフトウェア

高坂
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Telescience with Ultra-high Voltage 
Electron Microscopy

• 世界最大 (3MV) の超高圧電子顕微鏡
• telescience portalとして統合

– SDSC（米国）, NCHC（台湾）との国際連携

• ネットワークの課題
– IPv6での広帯域伝送

TELESCIENCE:TELESCIENCE:
Richly Integrated, EndRichly Integrated, End--toto--End SystemEnd System

松岡
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Data Grid
SRB (SDSC)
Data GridData Grid
SRB (SDSC)SRB (SDSC)

Remote Control
Server (HITACHI)

Remote Control
Client (HITACHI)

3D rendering
By cluster

(NCHC)

OrganizationAOrganizationA

observation
know-how

analysis
results

observation
results

Image recorder
analysis
results

CCD camera
(for Movie)

CCD camera
(for static image)

Controler
Of UHVEM
(HITACHI)

DVTS (WIDE)

OrganizationBOrganizationB

observation
parameters

Demonstration Environment

observation
results

SDSC NCHC

Osaka U.

Amsterdam

analysis
results

Network Environment

JAPAN
JGNv6

United 
States
Internet2

STAR TAP
(Chicago)

StarLight
(Seattle)

iGrid

Amsterdam
SURFnet

NCHC

Osaka

TAIWAN
TANet2

Pacific
APAN
(TransPAC)

Asia
APAN

Tokyo
Sannyvale

SDSC
WIDE

• Connection upgrade

1Gbps

100Mbps
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Model-based/Image-based VR
Slide courtesy of National Center for High Performance Computing
(http://www.nchc.gov.tw)

Advanced Visualization Technologies
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遠隔観察の様子

HDTV 

HD CameraUHVEM

Control Room

HD Switcher

HD VTR

GbE

PDP DV or S-VHS

HDTV
MPEG-2

PDP

DV or S-VHS

IPv6 Gigabit Network
(JGN, APAN)

HDTV MPEG-2HDTV　　　
　　　　　
Coder

HDTV Decoder
SDTV      
Coder

SDTV Decoder

TS→IPv6

IPv6→TS

Remote Control ServerUHVEM Controller

SDTV Decoder

Remote Control Client

DV or S-VHS
GbE

GbE

UHVEM is operated 
from SDSC.

Osaka Univ.(Japan)Osaka Univ.(Japan)

SC2002 Venue     SC2002 Venue     
((Baltimore, MD)Baltimore, MD)

SDSC (SDSC (San Diego, CA)San Diego, CA)

Complete view of UHVEM
Summary of set up operation

Live video for the view of 
SC2002 venue is captured.

Final contents are obtained by 
the real time editing process.

HDTV 

HD CameraUHVEM

Control Room

HD Switcher

HD VTR

GbE

PDP DV or S-VHS

HDTV
MPEG-2

PDP

DV or S-VHS

IPv6 Gigabit Network
(JGN, APAN)

HDTV MPEG-2HDTV　　　
　　　　　
Coder

HDTV Decoder
SDTV      
Coder

SDTV Decoder

TS→IPv6

IPv6→TS

Remote Control ServerUHVEM Controller

SDTV Decoder

Remote Control Client

DV or S-VHS
GbE

GbE

UHVEM is operated 
from SDSC.

Osaka Univ.(Japan)Osaka Univ.(Japan)

SC2002 Venue     SC2002 Venue     
((Baltimore, MD)Baltimore, MD)

SDSC (SDSC (San Diego, CA)San Diego, CA)

Complete view of UHVEM
Summary of set up operation

Live video for the view of 
SC2002 venue is captured.

Final contents are obtained by 
the real time editing process.Demo at

SC2002
Demo at
SC2002

HDTV over 
IPv6

Many new 
problem –
QoS, 
Performance
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ネットワークへの課題

• 帯域は十分だったはずだが…
• アプリケーションごとに時間、性質、相手の違う
要求
– Gfarm, data resavoir
– Telescience

• ミドルウェアとネットワークの協調
– On demand overlay network

• IPv6による挑戦
– 常に新しい課題が

SC2002 Bandwidth Challenge Results.htm

• 大規模分散データ処理
• 大規模分散データマイニング
• 大規模データ解析

データグリッドソフトウェアの研究開発

データグリッド実験施設整備

• 大規模データの高速処理
• セキュリティを保ったデータ共有

データグリッド基盤ソフトウェア
(グリッドミドルウェア)の研究開発

データグリッド実験施設

高速ネットワーク
接続装置

・電子顕微鏡データ

ODINS
高速キャンパス
ネットワーク

スーパー
SINET

・MEGデータ
・測定データ

電顕センター

ITBL

データグリッド解析システム (II)

データグリッド解析システム (I)

データグリッド
システム

データ可視化
システム



OACIS 2002/11/11

下條真司 20

アプリケーション
（ポータルサービス）

スキーマ記述，データ解析
（スキーマ変換，XML，並列解析）

データ共有基盤技術
（メタデータ記述）

センサ用インタフェース
（リアルタイム配送，信頼性）

直接配信

データ記録

操作要求

直接配信操作要求問合せ 検索結果

問合せ 検索結果

高性能センサ群

観測データ操作要求

更新

バイオ
DB
バイオ

DB
バイオ

DB

データグリッドシステム

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


