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製薬業界のお客様を中⼼にクラウド利⽤に関する技術⽀援を担当
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本セッションの概要

本セッションのゴール

技術的観点から以下の AWS サービスの概要を理解する
§ 創薬領域において活⽤が進んでいる AWS サービス
§ ⽇本たばこ産業株式会社様のセッションの理解に重要な AWS サービス

対象者

§ 「これから AWS 上に創薬研究環境を構築したい」と検討中の研究者の⽅
§ 「AWS 上に環境を構築はされているものの、もっと上⼿く活⽤したい」とお悩みの IT 部⾨の⽅
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アジェンダ

• 最新ソリューションを交えた創薬領域で活⽤されている AWS サービスのご紹介

–
–
–

• ⽇本たばこ産業様ご活⽤のサービスのご紹介

スマートラボ

HPC

AI/ML
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創薬領域で活⽤されている
AWS サービスのご紹介
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製薬バリューチェーンの各段階で DX を⽀援

製造 営業・マーケティング臨床開発 患者⽀援創薬研究

ü HPC (ゲノム解析 etc.)
ü AI/ML研究業務⽀援
ü スマートラボ・共同研究

(データ保管・転送 etc.)

ü R&Dデータレイク
ü IoT/モバイル

(ePROなど)
ü AI/ML臨床開発業務⽀援

(CRO含めて)

ü デジタルマーケティング
ü RWD・医療DB研究

(MDV社連携など)
ü AI/ML MR業務⽀援

(Commercial DWH/BI含めて)

ü スマートファクトリー
ü GxP/CSV対応⽀援
ü MES on AWS
ü SAP on AWS

ü IoT/モバイル企画開発
ü スタートアップ連携
ü 医療情報GL対応

本セッションでは HPC AI/ML の3カテゴリでご紹介しますスマートラボ
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従来の HPC クラスタの課題
• 台数が限られたサーバを共有するため、需要が増加する時期には待ち時間が発⽣し、繁忙

期でない時期は、リソースが無駄になることもある

• サーバが使⽤されているか否かに関係なく、維持費や保守管理の⼿間が発⽣する

• 新規で構築する際は調達に数ヶ⽉かかることもある

HPC

⾃社オフィス環境
社内サーバルーム or データセンター環境

計算ノード

Internet VPN
or
専⽤線
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AWS を利⽤した基本的なシステム構成
HPC

Internet VPN
or
専⽤線

AWS クラウド環境

計算を実施しないときは最⼩限の
構成としておき…

⾃社オフィス環境

M

マスターノード
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AWS を利⽤した基本的なシステム構成
HPC

計算ノード

Internet VPN
or
専⽤線

AWS クラウド環境

⾃社オフィス環境

計算を実施する時は、⽤途に合った
計算ノードを必要なスペックで台数だけ起動

M

マスターノード
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AWS を利⽤した基本的なシステム構成
HPC

AWS クラウド環境

計算が完了したら⾃動的に停⽌し
課⾦が停⽌

⾃社オフィス環境

Internet VPN
or
専⽤線

M

マスターノード
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AWS における HPC 関連サービス
多様な HPC ワークロードに対応するための数多くのサービス

コンピュート
Amazon EC2

可視化
NICE-DCV

スポットインスタンスの活⽤で
⼤幅なコスト減も可能

NVIDIA A100 GPU
搭載

⽤途に応じて多様なインス
タンスを利⽤可能な仮想
サーバサービス

Xilinx Virtex
UltraScale+ 搭載

100 Gbps の
ネットワーク帯域

GPU アクセラレーションに
対応し、インタラクティブな
アプリケーションに適したデ
スクトップ仮想化

ストレージ

Amazon FSx for Lustre
S3連携可能な⾼速な分散
ファイルシステムを
フルマネージドで提供

P4d

管理⾃動化

AWS ParallelCluster

AWS Batch
コンテナベースの⼤規模
バッチジョブコンピューティ
ング環境をフルマネージド
で提供

Amazon S3

⾼い耐久性と低コストでの
データ保管を実現する
オブジェクトストレージ

AWS Snow ファミリー
ストレージ内蔵の筐体を
郵送することで S3 にデータを
Import/Export

HPC

AWS上に HPC クラスタを
⾃動で構築。 ジョブスケ
ジューラとして Slurm に対
応しており、既存 HPC 環
境からの移⾏が容易
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Amazon EC2 (Elastic Compute Cloud)
必要なときに必要な計算リソースを確保可能な仮想サーバサービス
• 数分で起動し、秒単位の従量課⾦（⼀部タイプについては1時間単位）
• 独⾃の仮想化基盤 Nitro System により、仮想化オーバーヘッドを極⼩化
• ワークロードに応じて様々なインスタンスタイプを選択可能

⾼性能 CPU の選択肢 アクセラレータの選択肢

Intel Xeon processor
(x86_64 arch) 

M6i インスタンス
Ice Lake

最⼤時全コア 3.5 GHz 駆動
M5zn インスタンス

Cascade Lake
最⼤全コア 4.5 GHz 駆動

AMD EPYC processor※
(x86_64 arch)

C6a インスタンス
AMD EPYC (Milan)
最⼤ 3.6 GHz 駆動

AWS Graviton Processor
(64-bit Arm arch)

C6g インスタンス
64bit Arm Neoverse N1ベース

Graviton2 CPU 搭載

NVIDIA GPU

P3 インスタンス
V100 GPU 搭載

P4d インスタンス
A100 GPU 搭載

G4 インスタンス
T4 GPU 搭載

Xilinx FPGA

F1 インスタンス
Virtex UltraScale+

VU9P 搭載

⾼性能計算向けインスタンスタイプの例

HPC

14
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※1: 2022年4⽉現在のap-northeast-1での価格
価格はストレージクラスによって異なる

https://aws.amazon.com/jp/s3/pricing/
※2: 1ドル120円で計算

Amazon S3 (Simple Storage Service)
インフラ管理不要な容量無制限のストレージサービス
容量無制限

1ファイル最⼤5TB
低コスト

Standard: 0.025 USD/GB※1

〜 S3 Glacier Deep Archive: 0.002 USD/GB※1

(例: 1PBのデータをS3 Glacier Deep Archiveで1年保管 = 288万円/年)※2

⾼い耐久性
設計上の耐久性は99.999999999%

HTTPSでアクセス
PUT/GET、その他メソッドで

スケーラブルで安定した性能
データ容量に依存しない性能

HPC

https://aws.amazon.com/jp/s3/pricing/
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ストレージクラスとライフサイクル管理
HPC

• データの利⽤頻度や可⽤性に応じて料⾦が異なる複数のストレージクラスをご⽤意

• 格納データに対して、ストレージクラス変更やデータ削除を⾃動で⾏うライフサイクル管理

S3 Standard Amazon S3 Glacier
Deep Archive

https://aws.amazon.com/jp/s3/storage-classes/

• S3 Standard: アクセス頻度の⾼いデータ向け、ミリ秒単位のアクセス

• S3 Glacier Deep Archive: ⻑期アーカイブ向け、数時間で取出、最も安価なストレージクラス

ライフサイクル

XX⽇後

https://aws.amazon.com/jp/s3/storage-classes/
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AWS Batch

• AWS Batch がインスタンスの起動や停⽌を⾏うため、
スケジューラや計算ノードなどの 管理が不要

• ジョブは Docker コンテナイメージ を元に作成し、
⾃動でスケールするコンピューティング環境で実⾏す
る

• コンピューティング環境ではインスタンスタイプや
vCPU 数、スポットインスタンス利⽤有無などを任意
に指定可能

コンテナイメージを⽤意するだけでスケーラブルな⼤規模バッチ処理環境が得られる

HPC

Elastic Container Service Cluster

コンテナ

EC2インスタンス

コンピューティング環境

ジョブキューユーザー

ジョブ

AWS Batch

17

⼤規模バッチ処理のため環境をフルマネージドで提供
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RoseTTAFold / AlphaFold on AWS Batch [New]
HPC

• AWS Batch を活⽤したスケーラブルなジョブ実⾏環境で
RoseTTAFold / AlphaFold などのタンパク質⽴体構造予測を
実⾏可能

• Amazon EC2 G4dn インスタンス (NVIDIA T4 GPU 搭載) を使⽤、
RoseTTAFoldの元論⽂と同等またはそれ以上のパフォーマンス
を発揮

• CloudFormation テンプレートが提供されており簡単に展開可能
– 予測ジョブを実⾏するAWS Batchのコンピューティング環境
– 構造予測ジョブを投⼊するJupyter Notebook

– 構造予測のジョブ定義
– etc.

RoseTTAFold 版: https://aws.amazon.com/jp/blogs/news/predicting-protein-structures-at-scale-using-aws-batch/ (blog)
https://github.com/aws-samples/aws-rosettafold (GitHub)

AlphaFold2 版 : https://github.com/aws-samples/aws-batch-architecture-for-alphafold (GitHub)

AWS Batchを⽤いた⼤規模なタンパク質⽴体構造予測

18

https://aws.amazon.com/jp/blogs/news/predicting-protein-structures-at-scale-using-aws-batch/
https://github.com/aws-samples/aws-rosettafold
https://github.com/aws-samples/aws-batch-architecture-for-alphafold
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RoseTTAFold / AlphaFold on AWS Batch の構成
HPC

19

Jupyter Notebook を通じて
AWS Batchへジョブを投⼊

AWS Batchでジョブを実⾏
ジョブの特性に応じてCPU環境・
GPU環境を使い分け

ジョブの⼊⼒をS3に準備S3に結果を出⼒
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RoseTTAFold / AlphaFold on AWS Batch 特徴
HPC

• 特徴量⽣成や構造予測に他のアルゴリズムを容易に取り⼊れることが可能

– MSA ⽣成と構造予測をそれぞれ別のジョブとして定義しているため

– 例 : MSA ⽣成アルゴリズムを hhblits から MMseqs2 に変える、など

• コスト例 (RoseTTAFold on AWS Batch 、テンプレートと同⼀構成の場合)

– ⽴ち上げたAWSリソースに対して課⾦、ソリューション⾃体の使⽤は無料

– 維持費 : $760 / month

– ジョブ : $0.50 / job

20
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創薬領域で活⽤されている
AWS サービスのご紹介

HPC AI/ML スマートラボ
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従来の R&D 機械学習ワークロードの課題
AI/ML

計算量の変化 実験設定の⼿間 実験内容の管理 機密データの保護

実験期間中のみ
⼤量の計算が発⽣
→待ち時間・アイドル
タイムの発⽣

環境を変えるたびに
実験⽤設定や
環境構築を実施

実験を繰り返すうちに
データ量が膨⼤になり
結果の管理が煩雑に

R&D で利⽤するデータの
多くは機密性が⾼く
社外に出すのが躊躇われる

計算量

時間

…

︖

22
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AWS の機械学習サービススタック
AI/ML

23

VISION SPEECH TEXT SEARCH CHATBOTS PERSONALIZATION FORECASTING FRAUD CONTACT CENTERS

Deep
Learning
AMIs & 

Containers

GPUs &
CPUs

Elastic
Inference Trainium Inferentia FPGA

DeepGraphLibrary

Amazon
Rekognition

Amazon
Polly

Amazon
Transcribe

+Medical

Amazon
Lex

Amazon
Personalize

Amazon
Forecast

Amazon
Comprehend

+Medical

Amazon
Textract

Amazon
Kendra

Amazon
CodeGuru

Amazon
Fraud Detector

Amazon
Translate

INDUSTRIAL AI CODE AND DEVOPS

NEW

Amazon 
DevOps Guru

Voice ID
For Amazon Connect

Contact Lens

NEW

Amazon 
Monitron

NEW

AWS Panorama 
+ Appliance

NEW

Amazon Lookout 
for Vision

NEW

Amazon Lookout 
for Equipment

NEW

Amazon
HealthLake

HEALTH AI

NEW

Amazon Lookout
for Metrics

ANOMALY DETECTION

Amazon
Transcribe

Medical

Amazon
Comprehend

Medical

Amazon 
SageMaker

Label
data

NEW
Aggregate & 
prepare data

NEW
Store & share 

features
Auto ML Spark/R

NEW
Detect 

bias

Visualize 
in 

notebooks
Pick 

algorithm
Train

models
Tune

parameter
s

NEW
Debug & 
profile

Deploy in 
production

Manage 
& monitor

NEW
CI/CD

Human 
review

NEW: Model management for edge devices

NEW: SageMaker JumpStart

SAGEMAKER STUDIO IDE

AI サービス: 機械学習の深い知識なしに利⽤可能

ML サービス: 機械学習のプロセス全体を効率化するマネージドサービス

ML フレームワークとインフラストラクチャ: 機械学習の環境を⾃在に構築して利⽤
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Amazon SageMaker
準備
SageMaker Ground Truth
教師データをラベリング
SageMaker Data Wrangler
データを統合し準備
SageMaker Processing
ビルトインの Python, BYO R/Spark
SageMaker Feature Store
特徴量を保存、更新、取得、共有

デプロイと管理
One-click Deployment
Fully managed, ultra 
low latency, high throughput
Kubernetes & Kuberflow
integration
Kubernetesベースの機械学習を簡素
化
Multi-model endpoints
インスタンスごとに複数のモデルを
ホストすることでコストを削減
Model monitor
デプロイされたモデルの精度を維持
SageMaker Pipelines
ワークフローのオーケストレーショ
ンと⾃動化

学習とチューニング
One-click training
分散型インフラ管理
SageMaker Experiments
すべてのステップを記録し、整理し、
⽐較
Automatic Model Tuning
ハイパーパラメータの最適化
SageMaker Debugger
学習時のデバッグ
Managed Spot Training
学習コストを 90% 削減

開発
SageMaker Studio Notebooks
伸縮可能なコンピュートと共有機能
を持つ Jupyter notebooks
Built-in and 
Bring-Your-Own Algorithms
数⼗種類の最適化されたアルゴリズ
ム、または⾃分のアルゴリズムを持
ち込む
Local Mode
ローカルマシンでテストしプロトタ
イピング
SageMaker Autopilot
可視性を備えた機械学習モデルの⾃
動構築

SageMaker Studio
Integrated development environment (IDE) for 

ML

24

AI/ML

Amazon SageMaker
機械学習のプロセス全体を効率化するマネージドサービス
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AI/ML

Amazon SageMaker Studio
機械学習ワークロードのための統合開発環境 (IDE)
• 機械学習エンジニアやサイエンティスト向けに、モデル構築、学習、デプロイなどのそれぞれの作業

ステップを実⾏できる Web ベースのグラフィカルな UI を提供
• SageMaker Studio Notebooks での学習・推論実⾏、各種 SageMaker の機能を

GUI / コードから使⽤することが可能
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AI/ML

Amazon SageMaker Canvas [New]
ノーコードで ML モデル構築・推論⽣成

https://docs.aws.amazon.com/ja_jp/sagemaker/latest/dg/canvas.html

• コードを書かずに ML モデルを構築したい⼈に向け
た、ノーコードで⾼精度な機械学習による予測処
理を実現できる SageMaker の新機能

• SageMaker と同じテクノロジーにより、データに基
づいてモデルを⾃動的にトレーニング。内部で数百
のモデルを作成し、最良の予測を出⼒

• 東京リージョン含む 6 つのリージョンで使⽤可能
(2022 年 4 ⽉現在)

https://docs.aws.amazon.com/ja_jp/sagemaker/latest/dg/canvas.html
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創薬領域で活⽤されている
AWS サービスのご紹介

HPC AI/ML スマートラボ
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創薬ラボにおけるよくある課題

+ ++

データのサイロ化 研究展開の遅延⼿作業での
反復作業

各機器・各組織ごとに
データをバラバラに管理
社内外での安全なデータ
共有が困難

⼩規模な研究から
様々なデータを結合し
た⼤規模な研究への
展開が遅い

ルーティンワークの⾃動化
ができておらず実験に使う
時間が減少

スマートラボ
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スマートラボ化による解決

データの⾃動収集・統合 研究の展開の加速作業の⾃動化

データを⾃動で収集・統合 最適化されたライフサイ
クル管理とデータ統合に
より研究が加速

ルーティンワークを⾃動化し
価値の⾼い作業に集中でき
る

スマートラボ

社内外へ迅速かつ安全な
データの共有、コラボレーション
が容易に



創薬研究領域に関連する AWS 最新サービスご紹介

© 2022, Amazon Web Services, Inc. or its affiliates. 30

スマートラボ - データ統合
スマートラボ

収集・
取り込み 保存・加⼯

データソース

LIMS

Sensors

Applications

Databases

Mobile Clients

Reported States

ユーザー

実験データや
機器のセンサデータ、
画像・動画等

様々なデータを⾃動
で収集・取り込み

様々なフォーマットの
データを⼀元的に保存
状況に応じて加⼯

セキュリティとアクセスコ
ントロール機能を備える

利活⽤・
解析

様々なデータを
機械学習等の

状況に応じた⽅法で
解析・利⽤
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スマートラボ リファレンスアーキテクチャ

Data Sources

スマートラボ

https://aws.amazon.com/jp/blogs/industries/building-the-foundation-for-lab-of-the-future-using-aws/

収集・取り込み 保存・加⼯ 利活⽤・解析

https://aws.amazon.com/jp/blogs/industries/building-the-foundation-for-lab-of-the-future-using-aws/
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スマートラボ事例: セルジーン様
スマートラボ

研究業務促進のための複数拠点のデータを統合

https://youtu.be/YSb6h0mvcec

対象データや解析
結果をFile Server
へ書き込む

File Serverにインス
トールしたDataSync
Agentを通じて⾃動で
データ転送

データの特性に応じ
てInternet / 専⽤線
(Direct Connect)で
転送

データをS3に格納

各拠点・各組織が所望の⼿段
で分析・可視化

https://youtu.be/YSb6h0mvcec
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⽇本たばこ産業様ご活⽤サービスのご紹介
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⽇本たばこ産業様ご活⽤サービスについて

セッションをご理解していただくために重要なサービスの概要をご説明

HPC 関連 AI/ML

AWS ParallelCluster
HPC クラスタ管理⾃動化

Amazon FSx for Lustre
分散ファイルシステム

AWS Cloud9
クラウドベースのIDE

DGL-LifeSci
ライフサイエンス領域向けの

GNNライブラリ

https://github.com/awslabs/dgl-
lifesci/tree/master/examples/reaction_prediction/rexgen_direct
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https://github.com/awslabs/dgl-
lifesci/tree/master/examples/reaction_prediction/rexgen_direct

⽇本たばこ産業様ご活⽤サービスについて

セッションをご理解していただくために重要なサービスの概要をご説明

HPC 関連 AI/ML

AWS ParallelCluster
HPC クラスタ管理⾃動化

Amazon FSx for Lustre
分散ファイルシステム

AWS Cloud9
クラウドベースのIDE

DGL-LifeSci
ライフサイエンス領域向けの

GNNライブラリ
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AWS における HPC 関連サービス (再掲) 
多様な HPC ワークロードに対応するための数多くのサービス

コンピュート
Amazon EC2

可視化
NICE-DCV

スポットインスタンスの活⽤で
⼤幅なコスト減も可能

NVIDIA A100 GPU
搭載

⽤途に応じて多様なインス
タンスを利⽤可能な仮想
サーバサービス

Xilinx Virtex
UltraScale+ 搭載

100 Gbps の
ネットワーク帯域

GPU アクセラレーションに
対応し、インタラクティブな
アプリケーションに適したデ
スクトップ仮想化

ストレージ

Amazon FSx for Lustre
S3連携可能な⾼速な分散
ファイルシステムを
フルマネージドで提供

P4d

管理⾃動化

AWS ParallelCluster

AWS Batch
コンテナベースの⼤規模
バッチジョブコンピューティ
ング環境をフルマネージド
で提供

Amazon S3

⾼い耐久性と低コストでの
データ保管を実現する
オブジェクトストレージ

AWS Snow ファミリー
ストレージ内蔵の筐体を
郵送することで S3 にデータを
Import/Export

AWS上に HPC クラスタを
⾃動で構築。 ジョブスケ
ジューラとして Slurm に対
応しており、既存 HPC 環
境からの移⾏が容易
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AWS ParallelCluster
ジョブ投⼊に応じて⾃動でスケールするクラスタを
AWS 上に構築可能な AWS 公式のオープンソースソフトウェア

AWS ParallelCluster の特徴
• 既存の HPC 向けジョブスケジューラと Auto-Scaling を
連携した環境を作成
- Slurm に対応

• 少しのコマンド操作でクラスタ作成可能
• MPI/NCCL 環境がセットアップ済みで、すぐに利⽤可能
• OS やネットワーク環境、ストレージ構成などを
柔軟にカスタマイズ可能

• オープンソースソースのプロジェクトであり、誰でもソースコードを
⼊⼿可能: 

/shared

Master

Cluster

ジョブスケジューラ
(Slurm etc.) Auto-Scale

Compute

https://github.com/aws/aws-parallelcluster

https://github.com/aws/aws-parallelcluster
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AWS ParallelClusterのご利⽤イメージ – クラスタ作成
• ローカル PC 等に ParallelCluster ソフトウェアをインストール

• config ファイルを記述し、pcluster create コマンドを実⾏することでジョブ投⼊に応
じて Auto-Scale するクラスタ環境が⾃動的に作成される

Users

Master Auto-Scale
Compute

AWS CloudFormation

Scale-Out / Scale-in

ジョブスケジューラ
(Slurm etc. )

$ pcluster create <NAME>

config ファイル
/shared

NFS mount
/home
/shared

AWS Cloud

Image:
Os: alinux2

HeadNode:
InstanceType: c5n.18xlarge
Networking:
SubnetId: {{public_subnet_id}}

Ssh:
KeyName: {{key_name}}

Cluster
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AWS ParallelClusterのご利⽤イメージ – 接続

• pcluster ssh コマンドを実⾏することで作成されたクラスタに接続

Users

Master Auto-Scale
Compute

Scale-Out / Scale-in

ジョブスケジューラ
(Slurm etc. )

$ pcluster ssh <NAME> -i xxx.pem

/shared

NFS mount
/home
/shared

AWS Cloud

Cluster

ssh接続
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Amazon FSx for Lustre
Lustre の構築や運⽤を AWS が管理するフルマネージドサービス
• Lustre は 多くのスーパーコンピュータで利⽤される⾼性能な分散ファイルシステム

• 15年以上の実績があり、Top100スーパーコンピュータの60%が使⽤
• ⾼速な分散ファイルシステムである Lustre をフルマネージドで提供
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AWS ParallelClusterと統合されたAWSサービス

AWS Cloud

VPC

AWS ParallelCluster Amazon FSx for Lustre Amazon S3

[fsx fs] 
shared_dir = /fsx
storage_capacity = 3600 
export_path = s3://bucket/folder 
import_path = s3://bucket

• AWS ParallelClusterのConfig ファイルに記述することで設定可能

• Amazon FSx for Lustre は Amazon S3 と連携可能
• 階層型ストレージの機能もあり、S3と透過的にデータのimport/exportが可能

Amazon FSx for Lustre との統合による⾼速な外部ストレージ環境との接続
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クラウドベースの統合開発環境 (IDE)

JavaScript, Python, PHPなどのよく
使⽤されるプログラミング⾔語の主要ツー
ルを同梱

開発環境をチーム内で共有しペアプログ
ラミング・コラボレーションが容易

EC2 インスタンスなど AWS サービスに
直接ターミナルアクセス

ブラウザだけでコードを記述、実⾏及びデバッグできる

AWS Cloud9
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AWS Cloud

AWS ParallelCluster への接続

ブラウザで
アクセス

Master

AWS ParallelCluster

Compute Nodes

Amazon S3AmazonFSx
For Lustre

Mount

AWS Cloud9Users

Import
Export

• AWS Cloud9 から AWS ParallelCluster のクラスタに接続、HPC ワークロードの実⾏

ssh
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⽇本たばこ産業様ご活⽤サービスについて

セッションをご理解していただくために重要なサービスの概要をご説明

HPC 関連 AI/ML

AWS ParallelCluster
HPC クラスタ管理⾃動化

Amazon FSx for Lustre
分散ファイルシステム

AWS Cloud9
クラウドベースのIDE

DGL-LifeSci
ライフサイエンス領域向けの

GNNライブラリ

https://github.com/awslabs/dgl-
lifesci/tree/master/examples/reaction_prediction/rexgen_direct
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グラフデータ

ノードエッジ

https://julsimon.medium.com/a-primer-on-graph-neural-networks-with-
amazon-neptune-and-the-deep-graph-library-5ce64984a276

ノード (頂点) と ノード間を連結するエッジ (枝) で構成されるデータ構造

https://julsimon.medium.com/a-primer-on-graph-neural-networks-with-amazon-neptune-and-the-deep-graph-library-5ce64984a276
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グラフデータに対する機械学習タスクの例
• ノードの分類

• 悪質なアカウントの検出
• 適切な顧客のターゲッティング

• リンクの予測
• レコメンデーション
• 知識グラフの⽋落した関係の予測

• グラフの分類
• 化合物の物性予測



創薬研究領域に関連する AWS 最新サービスご紹介

© 2022, Amazon Web Services, Inc. or its affiliates. 47

AWS におけるグラフデータに関連する研究例

How can I predict which 
drugs are good 
candidates for a disease?

Dexamethasone

Drug repurposing knowledge graph

https://www.youtube.com/watch?v=VmQkLro6UWoAWS ML Summit 2021 | Deep Graph Library: Deep Graph learning at scale: 

https://github.com/gnn4dr/DRKG
https://arxiv.org/abs/2007.10261

AWS と⽶⼤学の共同研究で
COVID-19 の治療を⽬的にDrug Repurposing 
Knowledge Graph (DRKG) を構築

https://www.youtube.com/watch?v=VmQkLro6UWo
https://github.com/gnn4dr/DRKG
https://arxiv.org/abs/2007.10261
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DGL-LifeSci

• ライフサイエンス領域でGNN（Graph Neural 
Network）を活⽤した様々なユースケースを実現す
るためのOSS

• https://github.com/awslabs/dgl-lifesci

• ユースケース例
• 分⼦⽣成
• 分⼦物性予測
• タンパク質-リガンド結合親和性予測
• 反応予測

• 論⽂等で提案されている様々なアルゴリズム、モデルが
実装されている

https://github.com/awslabs/dgl-
lifesci/tree/master/examples/reaction_prediction/rexgen_
direct

https://github.com/awslabs/dgl-lifesci
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本セッションのまとめ
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まとめ

• 最新ソリューションを交えた創薬領域で活⽤されている AWS サービスのご紹介

–
–
–

• JT様ご活⽤のサービスの概要理解

– AWS ParallelCluster, DGL-LifeSci, etc.
– 具体的な使い⽅についてはJT様のセッションでご紹介いただきます

スマートラボ

HPC

AI/ML
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最後に

• AWS は、今回紹介したサービス以外にも、創薬の様々な場⾯でご活⽤いただける
多数のサービスを提供しております。

• また、お客様の構築サポートやアーキテクチャレビュー、ハンズオンなどの技術⽀援を
⾏なっています。

• 今回紹介した AWS サービスのご利⽤や、AWSを利⽤した環境の構築をご検討い
ただく際は是⾮ご相談ください。

お問合せはこちらから ↓
https://aws.amazon.com/jp/contact-
us/sales-support/

https://aws.amazon.com/jp/contact-us/sales-support/
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