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研究成果の概要（和文）：本研究では、密度汎関数(DFT)法に基づいた大規模第一原理計算により、生体分子のような
巨大系におけるスピン軌道相互作用を解析するための手法の開発を目的としている。スピン軌道相互作用を含む計算は
通常の計算よりも計算コストが非常に高い。そのため本研究では、大規模計算に特化したDFT計算プログラムCONQUEST
に基づき、精度を維持しながら基底関数の数を最小まで減らす手法を開発することで、大幅な計算コストの削減に成功
した。

研究成果の概要（英文）：The purpose of this research is to develop an efficient calculation method to 
analyze spin-orbit interactions in large systems such as biomolecules, based on large-scale density 
functional theory (DFT) calculations. Relativistic calculations including spin-orbit interactions are 
much more computational-cost consuming than usual non-relativistic calculations. Therefore, in this 
research, we have developed an efficient calculation method, which can contract primitive basis functions 
to be minimal while keeping the original accuracy, and succeeded in reducing the computational times of 
both closed- and open-shell calculations significantly.

研究分野： 物理化学

キーワード： 大規模計算　密度汎関数理論　オーダーN計算　基底関数　生体分子　スピン軌道相互作用
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１．研究開始当初の背景
 
スピン軌道相互作用は、スピン禁制遷移の寄
与する生体反応や、電子の電荷とスピンの両
方を利用するスピントロニクス分野におい
て、非常に重要な役割を果たす。
スピン軌道相互作用を理論計算で

レーションするには二成分相対論に基づく
計算を行う必要がある
互作用を定量的に取り扱うためには、電子相
関を高精度に取り込まなくてはならない。電
子相関を比較的低計算コストで定量的に取
り込むことのできる方法として密度汎関数
(DFT)
なお二成分
い。その
は、周りの溶媒などの影響をどのように取り
込むことができるかなど、精度・サイズ双方
に関して様々な課題が残っている。
一方、電子状態計算の計算コストを大幅に

削減する取り組みとして、オーダー
発が盛んに行われて
角化)
れる原子数
する。オーダー
めの手法である。物質・材料研究機構とロン
ドン大学が共同開発している大規模計算用
DFT プログラム
角化計算のほかに密度行列最小化法に基づ
くオーダー
では100
となってきている。
 
２．研究の目的
 
本研究では、
料など大規模な実在系に
成分相対論計算を可能とするために
度を落とさずに計算コストを大きく
ることのできる効率的な
目指す
グラム
スト削減に向けた手法の開発を行う。
 
1． 研究の方法
 
(1) 電子
列を表現するために基底関数を用いている。
CONQUEST
基底(PAO)
本研究では、
精度を落とさずに基底の数を最
す方法を開発する。
 最小サイズの
ばれる各原子の各価電子に対し一つずつ基
底関数を用意したものである。精度を上げる
ためには、各価電子に複数の基底
したり分極を表すために追加の基底関数を
加えるなどして、基底関数の数を増やす必要
がある。しかし計算コストは
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