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材料分野における実験・シミュレーションデータの統合データプラットフォ 

ームの構築: 全国規模の運用にむけて 
 

研究代表者 華井雅俊（東京大学情報基盤センター） 
 

概要 

現代の材料科学研究において、最先端実験施設とスーパーコンピュータ間での効果

的かつ大規模なデータ管理は不可欠である。しかし、既存の多くのデータシステム

は主に小規模な機関間連携や単一ドメインの運用に焦点を当てており、多様な研究

者からの大量データを扱うために必要なスケーラビリティ、効率性、機敏性、学際

性が不足している。これら問題を解決するために、本研究では日本全国の材料科学

のためのデータプラットフォームを目指す「ARIM-mdx データシステム」を開発

している。今年度において、申請時の 186 ユーザーから、報告時 (2025 年 5 月) 
までで、1247 ユーザーまで拡大する事ができた。引き続き、先駆的な全国規模の

材料データプラットフォームとして、新たな学際研究コミュニティの創出とイノベ

ーション加速への貢献を目指していく。 
 
 
1. 共同研究に関する情報 

(1) 共同利用・共同研究を実施している拠点名 

東京大学 情報基盤センター 

mdx 

 

(2) 課題分野 

データ科学・データ利活用課題分野 

 

(3) 参加研究者一覧と役割分担 

石川亮 実験データユースケース (電子顕微 

鏡) 

田浦 健次朗 システム担当 

鈴村豊太郎 システム担当 

河村光晶 シミュレーションデータユースケ 

ース 

岡 根 哲 夫 実 験 デ ー タ ユ ー ス ケ 

ー ス 

(SPring-8) 

藤 川 誠 司  実 験 デ ー タ ユ ー ス ケ ー ス 

(SPring8) 

松 村 大 樹  実 験 デ ー タ ユ ー ス ケ ー ス 

(SPring8) 

大西正人 シミュレーションデータユースケ 

ース 

安永竣 実験データユースケース (クリーン 

ルーム) 

豊倉 敦 実験データユースケース (クリーン 

ルーム) 

村上恭和 機関連携・実験データユースケース 

(九州大学) 

山本剛久 機関連携・実験データユースケース 

(名古屋大学) 

 

2. 研究の目的と意義 

近年、機械学習分野の社会的な盛り上がりや 
マテリアルズインフォマティクスの発展な 
どから、材料科学データの重要性がますます 
強調されている。材料の開発研究においてデ 
ータはおおよそ 2 つに分類され、1 つは理論 
計算によって生み出されるシミュレーショ 
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ンデータ、もう１つは実際の材料実験装置 
(電子顕微鏡や放射光装置) から得られる実 
験データである。今日における個々の材料研 
究開発において、それらの相互的なデータ解 
析・データ同化は不可欠であり広く一般的に 
行われている。一方で、実験とシミュレーシ 
ョンを統合した大規模なデータ収集や利活 
用、更に汎用的に利用可能な大規模データセ 
ット構築などは未だ決定的な提案がなく、課 
題が多い。よりハイレベルなデータ駆動型研 
究を支える基礎インフラとして、本研究では 
材料用大規模データ集積・解析基盤を構築し 
主にシステム面の問題解決に注力する。加え 
て様々なユースケースでその検証を行う。 

 本研究は、(i) 全国各地の大型共用実験施 
設、(ii) スーパコンピュータ、及び (iii) mdx 
を連携させた材料研究用大規模データ基盤 
の構築および、その全国的な運用を最終的な 
目標とする。学術組織から産業組織に至るま 
での様々なユーザーをターゲットとし、情報 
分野の非専門家に向けたサービスであるた 
め、利便性・安全性・容易さを最優先としな 
がら、その上で本格的な大容量データ集積や 
大規模データ処理にも耐えるような高機能 
性を最大限追求する。人手などによる実験作 
業を含んだ Experimental-in-the-loop なフ 
ローを考慮に入れたドメイン特化型の効率 

的・効果的データ解析基盤の実現をめざす。 

 

3. 当拠点の公募型共同研究として実施した意義 

本課題は、物理学・材料科学における実験系

分野と理論系分野及び、情報科学における高

性能計算分野とデータ科学分野にまたがる

学際的課題であり、また、材料実験装置は国

内の各大学・研究機関に設置されているため、

組織横断的な研究実施体制で実施した。デー

タ収集のためのストレージとして mdx の大

規模ストレージ及び ARIM ペタスケールス

トレージを利用し、データ処理基盤のために

mdx の計算リソースを活用した。 

 

4. 前年度までに得られた研究成果の概要 

該当なし 

 

5. 今年度の研究成果の詳細 

本研究では、日本全国の材料科学のためのデ

ータプラットフォームを目指す「ARIM-mdx 
データシステム」( https://arim.mdx.jp/ )を開

発・構築した。このプラットフォームは、計

算データと実験データの両方を効果的に扱

うことができる全国規模の材料科学データ

インフラストラクチャを目指している。申請
時 186 ユ ー ザ ー か ら 、 最 終 報 告 の 現 在 
(2025 年 5 ⽉) までで、1247 ユーザーまで
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拡⼤した。 

5.1 Overview 

ARIM-mdx データシステムの要件と貢献は

以下の通りである： 

(i) 安定性とセキュリティ 

 材料科学データには、有害物質や経済的に

重要な新材料に関する機密情報が含まれる場

合があるため、システムは幅広いセンシティ

ビティレベルのデータを管理するための高い

安定性とセキュリティを維持する必要がある。 

ARIM-mdxデータシステムでは、安定性とセキ

ュリティを確保するため、パブリッククラウ

ドや共用ストレージシステムではなく、ペタ

スケールの専用ストレージシステムを基盤と

している。このような分離されたセットアッ

プにより、物理的な運用を完全に制御するこ

とが可能になる。さらに、ネットワーク無効

化された施設コンピュータからの安全なデー

タ転送を確保するため、データ転送メカニズ

ムを IoT デバイスにオフロードし、施設コン

ピュータ上のセキュリティリスクを軽減して

いる。 

(ii)スケーラビリティと効率性 

実験施設やスパコンの進歩により、これらは

より豊富なデータをより高いレートで生成す

るようになっている。例えば、最先端の Cryo

電子顕微鏡は、単一の材料あたり最大 TBスケ

ールのデータセットを生成する。大量のデー

タを処理するためのスケーラビリティと効率

性は、全国的なサービス展開にとって明らか

に重要である。 

 計算リソースを前述の分離されたストレー

ジ側の設定を維持しながらスケーラブルにす

るために、ARIM-mdxデータシステムは計算リ

ソースとストレージリソースを分離するハイ

ブリッドアーキテクチャを採用している。前

者を一般利用の学術クラウドに割り当てるこ

とで、ARIM-mdxデータシステムはストレージ

側の安定性とセキュリティを確保しながら、

スケーラブルで効率的な計算を維持している。 

(iii) 機敏性と学際性 

材料研究は異なる機関の複数のドメインから

の研究者間のコラボレーションを伴うため、

計算リソースへの需要は変動する可能性があ

る。これは、リソース集約的で予測可能なバ

ッチワークロード（従来のスーパーコンピュ

ータワークロード）だけでなく、実験中の対

話型データ分析のための即時リソースも必要

とする。 

 ARIM-mdxデータシステムは、クラウドシス

テムから高性能対話型計算リソースを提供し、

同時にスーパーコンピュータから結果を効率

的に転送するための高性能ネットワーク接続

を確立することで、この混合ワークロードを

処理している。 

 

5.2 設計指針 

ARIM-mdxデータシステムは以下の設計指針に

基づいて構築されている： 

(i) 使いやすさ: 理論系と実験系の両方の

材料研究者に共通の大規模で高性能なデータ

インフラを提供するためには、大量のデータ

を処理する能力を維持しながら、使いやすさ

を最大化することが重要である。スーパーコ

ンピュータでよく使用される従来のツールは

理論分野の研究者には馴染みがあるが、実験

分野の研究者にはそれほど馴染みがないこと

が多い。そのため、Open OnDemand のような

Web ベースのインターフェースや GUI などの

ユーザーフレンドリーなインターフェースに

基づいたサービスを構築することが適切であ

る。 

(ii) インタラクティブとバッチワークロー

ドの混合: 材料科学の典型的な研究ワークフ

ローでは、インタラクティブとバッチの計算

ワークロードが混在している。例えば実験研

究では、装置（電子顕微鏡など）を使用して

実験中に即時データ分析が行われるのに対し、

理論研究では物理シミュレーション（DFT や

MD計算など）がスーパーコンピュータ上で行
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われる。そのため、両方のソースからのデー

タを効果的に処理するには、両方のニーズに

対応する柔軟な計算リソースを提供すること

が重要である。 

(iii) 安全なデータ転送: 典型的な実験装

置はスタンドアロンセットアップで管理され

ている。これは操作コンピュータが特定のセ

ットアップ向けに特別に調整され高度に最適

化されているためで、例えばわずかなセキュ

リティ OS アップデートでも機器制御に害を

及ぼす可能性がある。このようなネットワー

クに接続されていない機器からの直接リモー

トデータ取得は、ARIM-mdxデータシステムに

大規模データを効率的かつ安全に転送するた

めに必要である。 

 

図にシステム実装の詳細を示す。システムイ

ンフラストラクチャは、ペタスケールのデー

タストレージシステムと mdx クラウドシステ

ムから構成され、SINET6とデータ転送 IoTデ

バイスを介して施設やスーパーコンピュータ

に接続されている。 

 このインフラストラクチャの上に、システ

ムは Jupyter ベースのコンテナ化された計算

サービスとオープンソースのクラウドストレ

ージサービスである Nextcloud を提供してい

る。Jupyter 環境のソフトウェアパッケージ

は、材料科学のためのオールインワンオープ

ンソフトウェアスイートである MateriApps 

LIVE!に基づいている。エラスティックなコン

テナ管理のためのミドルウェアコンポーネン

トは Kubernetes に基づいて実装されている。 

 システムインフラストラクチャにおける主

な特筆点は、クラウド内部直接接続と IoTベ

ースのネットワーキングにある。 

(a) クラウド内部直接接続 

このアーキテクチャにおける主要なシステム

レベルの課題は、インタラクティブなデータ

分析のために Jupyter 環境が展開されている

mdx クラウドと、ペタスケールの専用データ

ストレージ間のアクセスレイテンシである。

専用ストレージ上のデータは mdx 側の

Jupyter からインタラクティブにアクセスさ

れるため、それらの間の非常に低いレイテン

シアクセスが使いやすさのために必要である。

しかし、従来のネットワーキングアプローチ

では、mdx クラウドとストレージ間の接続は

通常、外部ネットワークゲートウェイを介し

てルーティングされる。このルーティングは、

mdx クラウドとストレージシステムが物理的

に互いに近接していても、クラスター間レイ

テンシをもたらす。 

 この問題を解決するため、ARIM-mdxデータ

システムはクラウド内部直接接続を確立し、

mdx クラウドと専用ストレージ間に直接、専

用の物理ネットワークを作成している。mdxの

レイヤー2 ネットワーク仮想化を利用して、

mdx 上の仮想クラスターをその物理ポートの
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1つに拡張する。そして、このポートを専用ス

トレージに接続することで、mdx クラウド内

の他の仮想クラスターに影響を与えることな

く、仮想化されたイントラネットワークを確

立する。この主要なアイデアは AWS Direct 

Connect、Google Dedicated Network、Azure 

ExpressRouteに似ているが、外部ネットワー

クゲートウェイをバイパスして mdx の内部ネ

ットワークに直接接続する点が異なる。 

(b) スタンドアロン材料施設の IoT ベース

ネットワーキング 

もう一つの重要なシステム課題は、上で議論

したように、実験装置コンピュータに標準的

なネットワーク環境を確立することの困難さ

によるものである。 

 ARIM-mdxデータシステムでは、このような

スタンドアロン装置コンピュータからの直接

データ転送のために、データ転送 IoT デバイ

スを広く設置している。このネットワーキン

グの背後にある主要なアイデアは、スタンド

アロン装置コンピュータの USB ボリュームイ

ンターフェースを利用することである。IoTデ

バイスは装置側に USB OTG g_mass_gadgetを

使用して USB フラッシュドライブを模倣し、

デバイスはリモートでクラウドストレージに

接続されている。したがって、装置コンピュ

ータのユーザー側からは、IoTデバイスは USB

フラッシュメモリとして認識され、ユーザー

は実験データをこの偽の USB ボリュームフォ

ルダにコピーするだけでよい。データがこの

偽の USB ボリュームフォルダにコピーされる

と、IoT デバイスは自動的にデータをシステ

ムのクラウドストレージに転送する。さらに、

この USB ベースのデータ転送をユーザー認証

と統合することで、システムは装置コンピュ

ータ内の（Ethernetベースの）インターネッ

ト接続なしに、実験データをユーザーごとに

ストレージに安全にリモート配布することが

できる。 

5.3 評価 

この評価の目的は、クラウド内部直接接続に

よって達成された性能向上と、ストレージ、

mdx クラウド、スーパーコンピュータ間の広

域ネットワーキングの性能特性を示すことで

ある。 

 mdx は、外部および内部接続の両方に 100 

Gb/sネットワークを含む。SINET6は 400Gb/s

ネットワークインフラストラクチャ上に構築

されている。mdx クラウドとストレージシス

テム間の物理ネットワーク接続は、10GbE ネ

ットワークスイッチに基づいている。 

 左図は、ARIM-mdxデータシステムのストレ

ージシステムへの様々なソースからの ping

アクセスレイテンシを示している。 

 

ARIM-mdx Jupyter: mdx ク ラウド 上 の

Jupyter 環境から専用ストレージシステムへ

のアクセスレイテンシを示している。その値

は 0.87ミリ秒（ms）である。クラウド内部直

接接続のおかげで、そのアクセスレイテンシ

はイントラクラスター環境（典型的には 0.3

〜0.5 ms）と同様のパフォーマンスである。 

Inside-Campus Server: mdxクラウドと同じ

建物に物理的に配置されているサーバーから

のアクセスレイテンシを示している（ただし

ネットワークは直接接続されていない）。その

値は 4.24 msであり、これはネットワークが

mdx クラウドへの一般的なルートを介してい

るためである。パケットは一度地域のアップ

ストリームにルーティングされた後、外部ネ

ットワークゲートウェイを介して mdx クラウ

ドに下っていく。 

Wisteria (East Area): 東 京 大 学 の
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Wisteriaスーパーコンピュータからのアクセ

スレイテンシを示している。その値は 4.13 ms

であり、これは Wisteriaが mdxクラウドと同

じ建物に配置されているためである。 

Fugaku (West Area): 富岳からのレイテンシ

を示している。神戸と東京の間の物理的距離

により、その値は 11.9 msとなっている。 

MS Azure Japan East/West: Microsoft 

Azure サービスの日本東部リージョンと日本

西部リージョンの仮想マシンからのレイテン

シを示している。ストレージサーバーは東京

地域（日本の東側）に位置しているため、レ

イテンシは Japan Eastで 4.85 ms、Japan West

で 12.03 msとなっている。 

 

 全体的な結果から、サーバーがストレージ

に物理的に近くても、アクセスレイテンシは

インタラクティブコンピューティングには不

十分であることが明らかになった。クラウド

内部直接接続により、イントラクラスターレ

ベルのアクセスレイテンシが達成され、イン

タラクティブコンピューティングに寄与して

いる。 

 右図は各サーバーと ARIM-mdx データシス

テムのストレージシステム間のデータ転送ス

ループットを示している。Rclone copy（並列

転送 4の ver. 1.67）を使用して 1GBの 10フ

ァイル（合計 10GB）を 5回転送し、中央値を

報告した。 

 

ARIM-mdx Jupyter: ARIM-mdx データシステ

ム上の Jupyter コンテナとストレージシステ

ム間のスループットを示している。クラウド

直接接続のおかげで、そのスループットは最

高のパフォーマンスを示している。その値は

598.8 メガバイト毎秒（MByte per sec）であ

る。 

Inside-Campus Server: キャンパスネット

ワークに接続するコモディティネットワーク

スイッチのボトルネックにより、低パフォー

マンスを示している。イントラキャンパスネ

ットワークが高性能インフラストラクチャを

使用していても、スループットは低いままで

ある。その値は 51.65 MByte per secである。 

Wisteria (East Area): Wisteriaスーパー

コンピュータと ARIM-mdxデータシステム（ス

トレージサーバー）間のパフォーマンスを示

している。Wisteria から ARIM-mdx データシ

ステムへの接続は SINET6 を含む高性能イン

フラストラクチャを使用している。そのため、

高スループットを達成し、その値は 425.5 

MByte per secである。 

Fugaku (West Area): Wisteriaと同様に、

SINET6によって非常に高いスループットを達

成している。その値は 512.8 MByte per sec

である。Wisteria と Fugaku 間のわずかな性

能差は、プログラムが実行されたそれらのス

トレージシステムとログインノードの仕様に

よるものである。 

MS Azure Japan East /West: Microsoft 

Azure の仮想マシンからのスループットを示

している（Standard_D4_v3インスタンスタイ

プ、4 vCPUと 16 GBメモリを使用）。それら

の値はそれぞれ 128.3と 128.0 MByte per sec

である。それらの低いスループットは、パブ

リックインターネットとクラウドプロバイダ

ーによって課された帯域幅制限によるもので

ある。 

 

全体を通して、クラウド内部直接接続と

SINET6の利点を示している。パブリックイン

ターネットをバイパスして SINET6 を完全に

活用することで、システムは大規模なデータ

転送を非常に効率的に処理するように構成さ

れている。 

 最後に 2023年 8 月から 2024年 8 月までの

1 年間の運用からの統計データを示す。表は

年間使用に関する全体的な情報を示している。

アクティブ化されたユーザー数は 140 以上の

組織から 837人であり、73.7%のユーザーは学
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術界から、26.3%は産業界からである。ARIM-

mdx データシステムを利用している研究プロ

ジェクトは 377 件あり、プロジェクトあたり

約 2.48 人の研究者の平均となっている。 

総データ量は約 40.6 TBであり、11%が実験デ

ータ、89%が理論データである。データファイ

ルの総数は約 9.05百万で、データ量の分布と

は対照的に、実験データファイルが理論デー

タファイルよりも多い。 

 
 

5.4 運用で得られた知見 

1 年間の運用を通じて、いくつかの重要な知

見と教訓を得ることができた： 

(i) 共用実験施設からの安全かつ効率的な

データ抽出と保存の重要性 

ユーザー調査によると、50%以上のユーザーは

安全かつ効率的なデータ抽出にのみ関心があ

り、各研究者は通常、データ分析のための独

自のツールをすでに持っている。アクセスロ

グによると、Nextcloud の日次アクティブユ

ーザー数は Jupyterサービスの 10 倍である。 

(ii) 実験材料研究のための共通されたリモ

ートサービスの欠如 

理論研究者と実験研究者の比較で、コラボレ

ーションの機会に大きな格差が明らかになっ

た。理論研究者はスーパーコンピュータのよ

うな共有リモートツールの恩恵を受け、シス

テムチュートリアルやワークショップを通じ

てアクティブなコミュニティ活動が実施され

る一方、実験研究者は物理的に分離された施

設と限られた共通リモートツールにより地理

的制約に直面している。この制限により、研

究交流は学術会議などの一般的なイベントに

限られることが多い。 

 ARIM-mdxデータシステムは、実験研究者の

ための先駆的な全国規模のリモートツールと

して構築され、理論分野のスーパーコンピュ

ータで達成されたものと同様に、広範な研究

コミュニティを育成し活性化する大きな可能

性を秘めている。この発展は、理論研究者と

実験研究者間のコラボレーション能力の既存

のギャップを埋め、将来的にはより統合され

た多様な研究エコシステムにつながる可能性

がある。 

(iii) 理論データに比べて疎で小規模な実

験データ 

材料科学実験は計算手法に比べて本質的にコ

ストがかかり、しばしば手動操作を必要とす

る。この事実により、研究者は主にターゲッ

ト材料に密接に関連する領域に焦点を当てる

ことになる。その結果、個々の研究プロジェ

クトによって生成されるデータセットは、材

料の広範な景観内でローカライズされる傾向

がある。この状況は、より包括的で一般化可

能な機械学習モデルやデータベースの開発を

追求する上で大きな課題を提示している。 

 

6. 進捗状況の自己評価と今後の展望 

 進歩に関しては計画どおり進んでおり順調
である。 申請時 186 ユーザーから、最終報
告の現在 (2025 年 5 ⽉) までで、1247 ユー
ザーまで拡⼤した。当初の⽬標である“本格
運⽤を含んだ社会実装”を実現しつつあり、
今年度継続課題として、システムの改良と広
報活動に努めていく。 
 システムの概要に関して IEEE BigData 
2024 に論⽂が採択され、総勢 20 名ほどの共
著論⽂として国際的なプレゼンスを実施す
ることが出来た。また、東京⼤学からのプレ
スリリースおよび、5 件の招待講演を実施し
た。 
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 インフラとしては安定運⽤のフェーズに
⼊りつつあり、今後はユースケース研究の実
施により注⼒していきたい。例えば、本シス
テムを利⽤しデータ集約を⾏った、固体材料
の熱伝導に関しての⼤規模 DFT 計算 [M. 
Ohnishi.et.al Preprint 2025]や、本システム
上で開発の電⼦顕微鏡データのデノイズ⼿
法 [T. Kusumi, et.al M&M 2025] など、実際
の利⽤ケースに応じたシステムの機能向上
を実施してきたい。 
 また、本システムは材料研究に特化したデ
ータ基盤として構築しているが、本システム
のアイデアや知⾒を⼀般化しより広く貢献
することを⽬的に、東京⼤学での次期スーパ
ーコンピュータの設計・システムデザインに
も積極的に参加している [M. Hanai et.al 
ISC 2025]。 

 


