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1.研究実施の概要 

第一原理電子構造シミュレーション分野で現在最も重要な課題は、より大きな系について

の計算、基底状態だけでなく広く励起状態の取り扱い、強い電子間相互作用により生じる電

荷およびスピンの揺らぎの取り扱い、の3つである。本研究プロジェクトでは、（a）１０６

原子あるいはそれ以上の原子からなるナノ・モデル系に適用できる第一原理分子動力学シミ

ュレーション技術の開発、(b) 強相関電子系に対する第一原理電子構造計算計算手法の開発、

を行い、上記の課題に答える。 

(a)に関しては以下のことを行った。 (a-1) 複数の数理的手法（ワニエ表示密度行列法、

クリロフ部分空間対角化法、シフトCOCG法）およびそれらを同時に用いる複合化（ハイブリ

ッド）手法の構築と、それらを用いた超大型１０４～１０７原子系量子力学分子動力学シミ

ュレーションのテスト、(a-2)(a-1)の手法を用いた半導体Siの亀裂伝播、表面再構成、(a-3) 

非平衡グリーン関数を用いた有限電位差での電気伝導度の計算プログラム作成、(a-4) 生体

高分子の大規模な密度汎関数法を実現するために少ない基底関数で高い収束特性を持った

新しい変分最適化基底を開発、 (a-5)コア領域サイズを最適化した一般化分割統治法を新た

に開発、(a-6) 高精度・高効率数値積分のためのプロジェクタ展開法の開発、(a-7) 単一分

子磁性体Mn4,Mn12の電子構造と磁気構造。 

(b)に関しては以下のことを行った。 (b-1) 軌道縮退した系でのDMFT-IPTの開発、

(b-2)(b-1)を用いた単純立方格子と体心立方格子におけるegおよびt2g軌道の振る舞いの比

較、(b-3)LDA+U法で求めた波動関数から出発したGW近似の計算とV2O3への応用、(b-4)並列化

GW近似プログラムの作成と反強磁性絶縁体LaMnO3系のGW近似計算と遮蔽されたクーロン相

互作用の計算、(b-5)エントロピー起動によるCeのα-γ転移、(b-6)多体ハミルトニアンか

らモデルハミルトニアンへのマッピング. 

 

今後は(a)については、(a-1)の手法を金属系に応用するとともに、(a-4)の生態高分子系

への応用を進める。(b)に関しては、一般的系でのDMFT-ITP、GW近似などを中心に研究を進

め、遷移金属化合物に対する道筋を開いていく。 
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