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研究成果の概要（和文）：Internet of Things (IoT)の主役となるウルトラフレキシブル（ウェアラブル）デバ
イスを出口として、有機デバイス材料系の100ナノメートルスケール(世界最大)量子計算を実現した。主な成果
として、有機高分子集合体の電気伝導メカニズムが解明された。独自の超並列数理手法を用いて、「京」コンピ
ュータ全体を使った計算を行なった。数理科学分野・スーパーコンピュータ分野での受賞、開発されたソフトウ
ェアELSES(http://www.elses.jp/)の産業利用、など、多方面に波及した。

研究成果の概要（英文）：One-hundred-nanometer scale (largest) quantum simulations were realized for 
organic device materials so as to design ultra-flexible (wearable) devices that plays an essential 
role in Internet of Things (IoT). As a main result, the transport mechanism of condensed organic 
polymer was revealed. The simulations were carried out on the full system of the K computer with 
original massively parallel numerical algorithms. Our activity spread to many fields, such as awards
 in applied mathematics and supercomputing, industrial use of the developped  simulation software 
ELSES(http://www.elses.jp/). 

研究分野： 計算物性物理学
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１．研究開始当初の背景 
	 Internet of Things (IoT)の主役となるフレ
キシブル（ウェアラブル）デバイス材料設計
を出口として、有機デバイス材料系の大規模
計算をめざした。 
	 フレキシブルデバイスの例としては、「巻
き取れるディスプレー」（ソニー）や「貼る
ディスプレー・センサー」(東大)があげられ
る。シリコンなどの無機材料と異なり、原子
構造がフレキシブルな(柔らかい)物質である。
構造の乱雑さ(disorder)が、デバイス特性に
大きな影響をもつ。電子状態計算(電子を波と
して扱う量子力学的理論) に基づく原子レベ
ルからの物質設計が必須だが、従来法では扱
えない、100nm スケールの大規模系が必要
となる。 
	   
２．研究の目的 
	 これまで開発してきた電子状態計算コー
ド ELSES（その他[8]）(=Extra Large Scale 
Electronic Structure calculation)を理論拡
張し、100 ナノメートルスケール系でのデバ
イ ス 研 究 に 発 展 さ せ る 。 Internet of 
Things(IoT)の中核を担う有機フレキシブル
デバイス材料設計を主目的とする。第一原
理から実デバイスへの架け橋となる理論手
法の構築を目的とした。さらに、産業展開と
して、「京」コンピュータ産業利用プロジェ
クトへのコード提供も目指した。 
 
３．研究の方法 
	 「京」コンピュータなどのスーパーコン
ピュータむけの超並列数理アルゴリズムを
基盤として、(1)大規模電子状態計算(量子分
子動力学計算)、および、(2)波束ダイナミク
スを用いた量子電気伝導計算、を実現した。
研究の進展にともない、(3)データ科学との
融合研究も行なった。(4)波及効果もあった。 
	 基盤的数理アルゴリズムからコード作成
までが完全にオリジナルな、オンリーワン技
術である。 
	
４．研究成果	
(1)	超並列数理アルゴリズム構築と「京」
全体までの高並列効率達成 
	 「京」コンピュータなどのスーパーコン
ピュータむけに、2 種の超並列数理アルゴ
リズムの構築を行い、「京」コンピュータ全
体までの高い並列効率を得た (雑誌論文
[1-3])。アルゴリズムは、疎行列むけ解法(シ
フト型クリロフ部分空間解法) (雑誌論文
[1])、および、最適複合型密行列型解法(雑
誌論文[1])、の 2種に取り組んだ。両者は補
完的に用いることを想定している。 
	 図 1の通り、「京」コンピュータ全体まで
に対する、非常に高い並列効率(強スケーリ
ング特性)を示した(雑誌論文[1])。 
	  
	

	 	
図 1	 「京」コンピュータ全体までの高並列
効率(強スケーリング特性)ベンチマーク(雑
誌論文[1])。理想的な並列効率を点線で示し
た。(a) シフト型クリロフ部分空間理論によ
る、1億原子系(100ナノメートルスケール)
の有機高分子 (poly-(phenylene–ethynylene), 
PPE) 集合体計算。計算時間全体(Tot), バリ
ア時間(Barr),通信時間(Comm)、を、経過時
間として描画した。 (b) 最適複合型密行列
型解法における実対称一般化固有値問題。
世界最大となる 100万次元行列計算。	
	
(2)	有機高分子集合体での大規模電子状態
計算と波束ダイナミクス計算	
	 (1)の大規模計算手法を基盤として、有機
高分子集合体での大規模電子状態計算、およ
び、波束ダイナミクス計算に取り組んだ (雑
誌論文[1,2])。	
	 波束ダイナミクス法は、原子運動(量子分
子動力学法)と電子波ダイナミクス運動を
連立させた、独自の実時間発展計算手法で
ある。電子はダイナミクスでは、(主にホー
ル)波束𝜓 𝒓, 𝑡 に対して有効的時間依存型
シュレディンガー方程式 𝜕! 𝜓 = −𝑖ℏ 𝐻𝜓
を解く。 
 

	
図 2	 (a) 電子波(波束)ダイナミクスにおけ
る数式の概要。(b) 有機高分子鎖である直線
型 PPEにおける、電子波ダイナミクスの例
(雑誌論文[2])。電荷分布を描画。図は系の
一部。 (c) 有機低分子ペンタセン薄膜(1 原
子層)における、電子波ダイナミクスの例(雑
誌論文[2])。	



	
 図 2 に波束ダイナミクス法の概要と結果
例を示した(雑誌論文[2])。特に高分子系に
おいては、構造の違う 2種の有機高分子(直
線型・ジグザグ型)PPEについて、デバイス
性能値(モビリティ値)の違いを、定量的に
再現した。波束ダイナミクス法は、バリス
ティック型・拡散型の 2種量子伝導機構を
再現できるため、有機材料研究では必須で
ある。従来は、分子を格子点と扱う、低分
子結晶系の格子モデル研究があったが、分
子内自由度が大きい高分子系への適用で困
難であった。原子運動と組み合わせた非理
想構造高分子系計算は、本研究が初めてで
あり、我々の大規模計算の大きな成果とい
える。 
	

	
図 3	 (a) (b) 1 億原子からなる有機高分子
(PPE)集合体計算の一部領域を可視化(雑誌
論文[1])。計算系全体は、265nm x  206nm x 
239nm の周期セル系。(c)(d) 伝導機構の概
念図：動的に変わる、小規模なポリマーネ
ットワーク。	
	
	 研究のハイライトとして、実行可能最大サ
イズ(世界最大サイズ)である 1 億原子系を用
いて、有機高分子集合体の量子電気伝導メカ

ニズムを解明した(雑誌論文[1])。図 3(a)(b)
に、計算系の一部を示す。局所グリーン関数
を用いて分子間伝導を抽出し、解析した。得
られた結果をもとに提示した伝導メカニズ
ムは、「小規模な動的高分子ネットワークを
介して伝導する」というものであり、図
3(c)(d)に概念図を示した。得られた小規模高
分子ネットワークに対して、電子波ダイナミ
クス計算を行い、高分子間を電子波が伝搬す
ることが確認された。図 4に典型的ネットワ
ーク系として、3 本の高分子鎖からなる系で
の電子波ダイナミクス計算を示す。 
	

	
図 4	 有機高分子(PPE)集合体における電子
波ダイナミクス(雑誌論文[1])。電子波(ホー
ル型波束 )の電荷分布を時刻 (a) t=0、 (b) 
t=50fs、 (c) t=948 fsでそれぞれ可視化。図
(d)(e)(f)は、それぞれ、図(a)(b)(c)の拡大図。	
	
(3)	データ科学との融合研究 
	 研究の進展にともない、データ科学との
融合研究も行なった(学会発表[1,6])。直接の
目的は、波束ダイナミクス計算にたいするプ
レスクリーニングである。波束ダイナミクス
計算は実時間発展(1-10psスケール)のために
数万回程度の反復計算が必要で、「京」を用
いたとしても、多数サンプル系のすべてに対
して波束ダイナミクスを実行するのは計算
量の点から現実的でない。そこで、サンプル
構造に対して静的計算を行い、「有望」な系
のみをダイナミクス計算にかけることが戦
略である。 
 
 
 
 
 



	
図 5	  大規模電子状態計算とデータ科学の
融合研究：Participation Ratio を用いた非理
想構造有機高分子系の分類問題(学会発表
[1,6])。	
 
	 図 5 に予備的結果を示す (学会発表
[1,6])(井町宏人、 博士論文、鳥取大学、2017
年 3 月 )。電子状態計算から抽出した
Participation Ratio (電子波の空間的広がり
の尺度)を用いて、分類問題に取り組んだ。一
般に Participation Ratio値が低いと、波動関
数が局在しており、電導性が悪くなる。標準
的な分類手法である、k-meansクラスタリン
グアルゴリズムを用いている。対象となった
有機高分子 PPE系(直線型)においては、ベン
ゼン環同士の回転角(2面体角)(図 5内図のθ)
が。伝導を支配するπ型電子波動関数の局在
性に重要な影響をあたえ、これに着目してプ
レスクリーニングが可能であることが示さ
れた。 
 
(4)	波及効果 
	 本研究は、スーパーコンピュータ分野最大
の国際会議 SC16における超並列計算ワーク
ショップ(ScalA16)の口頭発表に選出された
他、多方面に波及した。疎行列むけ数理アル
ゴリズム研究は日本応用数理学会での受賞
(その他[5])につながった。研究は物質科学
と数理科学の融合研究であり、発展内容に
ついての研究会も企画した(その他[6])。「京」
コンピュータ全体を使った研究は、計算科
学分野の受賞(その他[2])・記者発表(その他
[3])・研究紹介記事掲載(その他[1])につなが
った。高分子研究としても注目され、高分子
学会主催の記者発表(その他[4])も行なわれ
た。産業展開としては、住友化学による京コ
ンピュータ産業利用課題(hp160087,星は参
加者)に用いられている。 
	 開発したプログラムのうち、汎用性が高い
2 種ルーチンは、独立したプログラムとして
公開した(その他[9,10])。1 つめ(その他[9])
は、Fortran を用いた一般化固有値問題の最
適複合型超配列解法で、EigenKernelと名付
けた。2つめ(その他[10])は、Pythonを用い
た並列処理型波束可視化ツールであり、

VisBAR と名付けた。さらに、数理系研究者
への研究題材提供を目的として、本研究にあ
らわれる疎行列データをオープンデータラ
イブラリとして公開した(その他[11])。 
	 人材育成としては、研究代表者(星)が主指
導教員となっていた博士後期課程学生井町
宏人氏(H29年 4月より Preferred Networks 
Inc.)が本研究全体の主要な研究協力者であ
り、2017 年 3 月学位論文を出版した(H. 
Imachi, D. Thesis, Numerical Methods for 
Large-scale Quantum Material 
Simulations, Tottori University, Mar. 
2017)。 
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