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1. 研究領域の目的及び概要 
研究領域名： 
コンピューティクスによる物質デザイン：複合相関と非平衡ダイナミクス 

研究期間： 平成 22 年～平成 26 年 
領域代表者： 東京大学工学系研究科・教授・押山淳 
補助金交付額（直接経費：25 年度、26 年度は計画研究の交付内定額、単位 千円）： 

平成 22 年度 平成 23 年度 平成 24 年度 平成 25 年度 平成 26 年度 
85,600 188,700 169,900 120,800 107,200 

 
ナノテクノロジーが未来の社会を牽引すると目されている現在、物質科学は新たな

チャレンジを要求されている。それは量子論に立脚した、新しいものづくりの提示で

ある。様々な物質創成技術により、人類は所望の元素を所望の構造に作りこむ技術を

得つつある。問題は、どの元素をどのように並べれば所望の物性機能が達成できるか、

さらには、その新奇構造体は作成可能であるかである。量子論に立脚した計算科学的

アプローチは、その科学的土台の深遠さと付随する定量性の故に、この物質デザイン

の課題に対する本質的貢献を成し得る。ナノ構造体においては、共有結合性、イオン

性、電子相関等の競合する因子がナノ形状と絡み合い、豊かな複合相関現象を示す。

また、物質生成・加工のプロセスは非平衡ダイナミクスの賜物である。 
本領域では、計算科学と計算機科学の融合により、従来の計算物理学の枠を打ち破

ったコンピューティクス（Computics）という新しい学問領域を確立し、量子論に立脚

したアプローチの革新的な飛躍を達成し、さらには実験研究者との有機的連携により、

物質デザインの根幹である複合相関と非平衡ダイナミクスの解明・予測を行うことを

目的とする。これにより、経験的ものづくりを演繹的なそれへと進化させるパラダイ

ム変換を目指す。これは、超並列化、多重階層化という変革が始まろうとしているコ

ンピュータ環境の中で、従来からの計算科学のアプローチの困難を解決するものであ

り、一方、ナノテクノロジーの根幹を支える物質デザインの創出を目指すものである。 
この目的のために、図に示すように、領域内に3つの研究項目、A01「計算機アーキ

テクチャと高速計算アルゴリズム」、A02「密度汎関数理論の新展開」、A03「密度汎

関数理論を超えて」が設定されている。A02においては、密度汎関数理論の深化と動的

手法の結合により、ナノ・バイオ系での複合相関と物質生成・輸送ダイナミクスの解

明・予測を行い、A03では、第一原理に立脚した量子多体手法の確立と、それによる強

相関系でのダイナミカル励起現象の解明・予測と新超伝導体探索を進めている。A01は、

高性能計算（HPC）を、基礎数理科学、アルゴリズム、およびソフト・ハードウェアの

立場から支え、物質研究進展のためのコンピューティクス・エンジンを担っている。3
つの研究項目間では、以下に報告するように、face-to-faceの共同研究が進んでいる。平

成23年度からは、それぞれの研究項目に実験的研究を含む公募研究が参画し、計算と

実験の共同も開始された。 
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2. 研究の進展状況 
【研究項目間の共同】 
物質を舞台とする複合相関と非平衡ダイナミクスの解明・予測のためには、「空間」、

「時間」、「精度」の 3 つの軸での先端的物質科学計算、すなわち、大規模な長時間の

高精度シミュレーションが重要である。本領域では、この先端的計算をコンピューテ

ィクスの確立によって達成しようとしている。総括班によって随時開催されている、

両分野のトピックスを議論しあう「コンピューティクス勉強会」では、計算科学側（A02、
A03研究項目）とコンピュータ科学側（A01研究項目）双方から課題を提示し、face-to-face
の議論により問題解決を目指している。実際そうした議論により、A01 で展開されてい

る HPC におけるアルゴリズムと数理手法が物質側に伝授され、A02、A03 の多くのア

プリケーションは格段に高度化されてきた。その先陣が RSDFT(Real Space Density 
Functional Theory)コードである。「京」コンピュータ上での Si ナノワイヤーの密度汎関

数法電子状態計算は、その規模の大きさと実行効率の高さで世界中を驚かせ、2011 年

度の ACM/IEEE の Gordon Bell 賞を獲得した。 
【A01: 計算機アーキテクチャと高速計算アルゴリズム】 
数理手法の側面では、物質計算にしばしば登場する線形方程式の高速解法が提案さ

れ、数千万次元の線形問題解法に道が付けられた。アルゴリズムの側面では、FFT（Fast 
Fourier Transform）、BLAS（Basic Linear Algebra Subprograms）などの基本的ルチーンが、

「京」に代表されるマルチコア超並列コンピュータ、さらには GP-GPU などの加速ハ

ードウェア上で、新たなアルゴリズムの導入により高速化された。また Fortan、C に代

わり得る新たな言語の高速コンパイラーが開発された。 
【A02: 密度汎関数理論の新展開】 
密度汎関数理論（DFT）における標準的な近似を用いた計算では、(1)次世代デバイ

スを担うと目されている Si ナノ構造、炭素ナノ構造の電子状態解明とデバイス機能予

測、及び基板との相互作用解明と選択的配列の機構解明、(2) 原子拡散、酸化などの物

質内原子反応の機構解明と自由エネルギー障壁計算、(3)電池電極反応での電気二重層

の形成機構解明、(4)ナノ電気伝導での交流周波数と原子欠陥の影響解明、 (5)タンパク

質中のガス分子移動機構解明、などの成果が得られている。DFT の交換相関エネルギ

ーに対する改良された近似も導入され、(1) ヴァン・デア・ワールス力を考慮した表面

吸着の記述、(2)バンドギャップ問題の改善、などが成された。また DFT 計算から古典

的有効力場を導出し、それによりミクロンスケールの系に対する大規模計算を実行す

る処方箋が与えられ、熱伝導率計算に適用された。一方、物質におけるプロトン、ミ

ューオンの量子性を記述するための計算手法 Naniwa が開発され、表面吸着系に対する、

実験との共同研究が進行している。 
【A03: 密度汎関数理論を超えて】 
強相関系に対しては、DFT 計算結果を活用し、電子構造の階層性に着目したダウン

フォールディング法が大きな進展を見せ、鉄系超伝導体をはじめとする多くの物質群

に適用された。一連の物質に対する計算結果により、電子相関の違いが物性の多様性

を決めていること、原子構造の違いが重要な役割を果たしていることが明らかとなっ

てきた。独自開発してきた GWΓ法はグリーン関数の多体摂動論に立脚した手法である

が、種々の総和則を満たす優れた手法であることが例示された。A02 へのフィードバッ

クのひとつとして、高精度拡散モンテカルロ計算の結果から、逆に DFT 交換相関エネ

ルギーを導出する試みも始められた。スピンエレクトロニクス材料の探索においては、

理論側から提唱してきた双ドーピング（co-doping）を利用した薄膜成長手法が、公募

研究の実験グループによって実証されつつある。 
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3. 研究を推進する上での問題点と今後の対応策 
コンピューティクスという新しい学術分野の確立には、A01 研究項目と A02 および

A03 研究項目の間の連携が不可欠であり、総括班主催の「コンピューティクス勉強会」

は大きな役割を果たしている。そうした努力が、RSDFT コードによる Si ナノワイヤー

大規模電子状態計算の Gordon Bell 賞受賞に結び付いたが、他のアプリケーションでは、

それほどの高性能化は達成されていない。これはひとつの問題点である。 
対応策は以下が考えられる。物質科学の進展の観点からの、「空間」、「時間」、「精度」

の軸に沿った先端的計算には多くの方法論があり、その数理的構造は RSDFT と同一で

はない。それぞれの場合に則した、数理構造、プログラム構造、演算量の解析と、可

能ならばハードウェアに則した新手法の導入、新アルゴリズムの導入が必要である。

こうした新たなチャレンジを促進させるためには、アプリケーションを特定し、コー

ドの中身を検討する A01 と他のメンバーの合同研究開発チームを作る必要がある。総

括班での議論、「コンピューティクス勉強会」での議論を通じ、RSDFT に続く、他のア

プリケーション・コードを特定し、合同チームによる高性能化、さらには物質科学で

のブレークスルーを目指したい。 
こうした物質科学計算法の高度化に加えて、逆方向のフィードバックも重要であろ

う。すなわち物質科学のブレークスルーを可能にする計算のためには、将来どのよう

なコンピュータが必要であるか、という視点である。これについては「コンピューテ

ィクス勉強会」では、A01 メンバーからの問題提起があったが、物質科学側からの明確

なイメージの提示はなかった。これは、計算物質科学側のメンバーが、コンピュータ

のハード・ソフトウェアについての明確な理解を欠いているためかもしれない。上に

述べた、アプリケーションを特定した合同チームによる研究・開発の過程で、そうし

た知識ギャップを埋めていきたい。また長期的には、両分野に精通した人材の育成が

肝要である。東京大学物性研究所を主拠点とする計算物質科学イニシャティブ［次世

代スーパーコンピュータ戦略プログラムの分野 2（新物質・エネルギー創成）を推進す

る研究拠点：代表＝常行真司］の人材育成を担う大学院として、東京大学工学系研究

科、理学系研究科がある。そこでのカリキュラム構成に寄与することにより、本領域

の活動が新世代の人材育成に資することを期待している。 
物質科学における実験研究との共同も欠くことのできない重要な側面である。本領

域の計画研究においては、理論グループと実験グループを同一班に組織し、不断の共

同を促進することを目指している。また、5 つの実験的公募研究も開始され共同研究の

枠組みは整っている。実際、A03 今田班では、光電子分光実験との共同で強相関物質の

電子状態を解明し、共著論文を発表している。また、A03 佐藤班の提唱する、相分離、

双ドーピングを利用した、半導体薄膜成長技術は、A03 周班、田中班の成長実験によっ

て、その有効性が確かめられ始めた。また、A02 押山班でのシリセン（silicene: グラ

フェン上の Si 膜）に対する原子構造・電子状態計算と、A02 平山班の成長と光電子分

光実験との共同なども、徐々に成果が出始めている。より活発な共同研究を促進する

ため、計算・実験コロキウム等を随時開催する予定である。 
次期公募研究においては、コンピュータサイエンス、計算物質科学、実験物質科学

の共同研究を促進するような提案を歓迎したい。 
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4. 主な研究成果 
以下、A01、A02、A03 の研究項目毎に、それぞれの研究課題での現在までの成果を

まとめる。 
(1) A01 研究項目「計算機アーキテクチャと高速計算アルゴリズム」 

A01 研究項目においては、3 つの計画研究と１つの公募研究が遂行され、物質計算に

おける HPC 技法の開発を、数理手法、アルゴリズム、ソフト・ハードウェアの観点か

ら推進している。 
数理手法の側面では、物質の電子構造計算に頻繁に登場するシフト複素対称線形方

程式の解法が開発された（張班）。Cu 1568 原子系の電子構造計算に現れる 14112 次元

の行列を係数に持つ以下のシフト線形方程式 

[σk I – H ] x (k) = e1,  [ k = 1,2,…,m，σk = −0.5 + (k−1+i )/1000, m = 101] 

に対して様々なクリロフ部分空間解法（solver）が開発され、表1の結果が得られた。

これにより、shifted COCR解法の優位性が実証された。 
表１：（前処理付き）COCR 法と Shifted COCR 法の計算時間の比較 

Solver         MV Prec    Sol Its      Time [s]    Prec Time [s] 
COCR 7467 -  251.42 - 
P1COCR 3848 3848 265.19 58.44 
P2COCR 3877 3877 274.45 1.15 
ShiftedCOCR 159 - 9.38 - 

 

 
また複数のベクトルをまとめて解くブロック・クリロフ部分空間解法も検証され（高

橋班）、数値的不安定性が抑制されることが明らかとなった。これらのクリロフ部分空

間解法は、公募研究星班との共同により、マルチコア・並列アーキテクチャ上で

MPI/OpenMP ハイブリッド手法で実装され、1024 演算コアまでであるが、理想的なス

トロングスケーリングを示した。これにより、周期性を持たない、アモルファス状有

機EL型共役高分子 poly-(9,9 dioctil flourene)の 1000万原子系に対する強結合ハミルトニ

アンを用いた分子動力学法計算が可能となった。 
 アルゴリズムおよびソフトウェアの側面では、基本的計算技法に対して、次世代、

次々世代のアーキテクチャを見据えた改良が行われた。高速フーリエ変換（FFT: Fast 
Fourier Transform）は多くのアプリケーションに頻繁に登場する計算技法であるが、「京」

コンピュータに代表されるマルチコア・超並列アーキテクチャでは、通信量が莫大に

なるために HPC のネックになる。今回、三次元 FFT に二次元分割を導入した新しいア

ルゴリズムにより、通信時間を削減すると共に，演算と通信をオーバーラップさせる

ことで，従来の実装に比べて性能を改善した。また，Intel AVX 命令を用いて FFT カー

ネル部分の性能を向上させると共に，ブロック Six-Step FFT アルゴリズムを用いること

で，データがキャッシュに収まらない場合にも高い性能を維持する FFT ライブラリ

FFTE を実装した（高橋班）。この FFTE は、「京」コンピュータにも実装され、スーパ

ーコンピューティングの国際会議である SC2011 での HPC Challenge Award での「京」

の 4 部門での第一位獲得に貢献した。 
次々世代アーキテクチャでは、GPU(Graphics Processing Unit)に代表されるようなハー

ドウェアを、物質計算の律速部分の演算加速装置として取り込むことが目論まれ、実

際「東工大 TSUBAME」スパコンはそうしたアーキテクチャで構成されている。今回、

この GPU 環境下での、3 倍・4 倍・8 倍精度の BLAS(Basic Linear Algebra Subprograms )
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を新たなアルゴリズムで開発し、NVIDIA Tesla C2050 において性能評価し、通常の Intel 
Core i7 920 に比べて、10 – 20 倍の高速化を確認した[論文リスト 4 番（以下数字のみ記

載）]。また既存の GPGPU ソフトウェアの固有値ソルバーである MAGMA に比べて、

独自開発した Eigen-sg ソルバーの方が Tesla C2050 上で高速であることが分かった[5]。 
 ソフトウェア・ハードウェアの側面では、超高速ネットワークを有効に活用するた

めのデータ転送方式の研究開発、とくに TCP/IP プロトコルによる競合トラフィックの

動的推定方式を開発した（稲葉班）。また高生産性言語（プログラムを書き易い言語）

である Ruby に着目し、従来の実効速度が遅い問題点を洗い出し、新たな高速コンパイ

ラーHPC-Ruby を開発した（稲葉班）。図 1 にあるように良好な性能を示し、新たなプ

ログラミングの可能性を示している。 

  
FPGA(Field-Programmable Gate Array)を用いた演算アクセラレータについては、平成

22 年度は、超高速ネットワーク上を通信する多用なトラフィックの測定および成分分

析の研究を実施し、今後試作を予定している FPGA ベース演算アクセラレータ設計の

基盤を構築するとともに、超高速ネットワークを有効に活用するために必須である、

バースト性を持つネットワークトラフィックに対する、バンド幅予測技術を確立した。 
 
(2) A02 研究項目「密度汎関数理論の新展開」 

A02研究項目においては、5 つの計画研究に加えて、理論分野からの 7 つの公募研究、

さらには実験分野からの 3 つの公募研究が遂行されている。A01 の HPC 技法の開発と

連携し、また A03 研究項目の量子多体論の新手法を視野に入れ、実験研究とも連携し、

密度汎関数理論の新展開と更なる手法の開発を基盤として、物質科学への貢献を目指

している。 

ナノ物質・構造体の安定性と電子機能を解明・予測するためには、ナノ構造体を構

成する数万原子群に対する定量的な量子論的計算を行うことが重要になってくる。密

度汎関数理論（DFT）の局所密度近似（LDA）、一般化密度勾配近似（GGA）は、現在

のテクノロジーを支える物質群に対して、そうした定量性を有している。押山班では、

この LDA/GGA 計算を数万原子群に対して行うための実空間（RSDFT: Real Space 
Density Functional Theory）手法を開発した。これは従来からの平面波基底展開（PW）

手法に比べて、計算ノード間の通信を局所的範囲に抑えることが可能な手法であり、

次世代、次々世代のコンピュータ・アーキテクチャに最適と考えられる。A01 高橋班と

の共同研究により、グラム・シュミット直交化演算の新しいアルゴリズム、固有値解

法の新アルゴリズム（今村法、櫻井・杉浦法）などを採用し、MPI/OpenMP ハイブリッ

ド並列コードを完成させた。「京」コンピュータ上で最適化を行い、「京」全体のリソ

ースの 70%程度を利用し、前人未踏の 100,000 個の Si 原子から成るナノワイヤー構造

に対する DFT 電子状態計算を行った。実行効率は 44%であり、数学的に複雑な構造を

持つ DFT 計算においては驚異的な高効率を達成した。また 10,000 原子群に対しては、

図 1：HPC-Ruby による NAS 
Parallel Bench- marks の実
行結果。各演算部分（横軸）
に対し、HPC-Ruby、C++、
JAVA 言語による性能評価
が示してある。 
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「京」全体のリソースの 1%程度の利用により、1 日足らずで電子状態を求めることが

可能になっている[13]。 

  

 
 
図 2 は、RSDFT を用いて、東京大学物性研究所の SGI Altix 上で計算された様々な断

面形状を有する Si ナノワイヤーの電子状態である[12]。Si ナノワイヤーはポストスケ

ーリング時代の電界効果トランジスター（FET）の切り札と目されている構造であり、

ナノスケールの形状と電気特性の相関解明は、デバイス設計にとって本質的に重要な

情報となる。今回の RSDFT 計算で、バリスティック伝導の場合には、[110]方向をワイ

ヤー軸とし、断面形状が楕円でその長軸方向が[001]方向であるナノワイヤーが、バイ

アス電圧印可時のチャネル数が最も多く、FET 材料として有利であることがわかった。 
より大規模な、10,000 – 500,000 原子系に対しては、密度行列の局所性を活用したオ

ーダーN手法 1

LDA/GGA 計算による新たな知見は、物質科学に対して大きな貢献がある。ここでは、

そうした計算例をひとつだけ紹介する。凝縮物質の電子状態は、第一義的には原子軌

道の重ね合わせで構成されているというのが固体物理学の常識であろう。しかしなが

ら、原子軌道の集合は基底関数系として完備ではない。実際、層状物質であるグラフ

ァイト、中空構造をもつ炭素ナノチューブでは、層間あるいはチューブ内に高い確率

振幅をもつ特異な電子状態が存在することが知られており、それらは通常の原子軌道

の重ね合わせでは記述することができない。こうした特異な電子状態が、通常の凝縮

物質には存在できる余地がない、というのがこれまでの認識であった。今回 LDA/GGA
による詳細な解析の結果、多くの共有結合半導体の伝導帯の下端は原子軌道の重ね合

が有効である。押山班宮崎グループで開発されたCONQUESTコードは、

マルチコア・超並列アーキテクチャのコンピュータ上での、数十万原子系に対する構

造最適化計算において、ストロング・スケーリングで 90%程度の良好な並列化効率を

示している。イオンチャネル・タンパク質gramicidenAに対する構造最適化計算が実行

され、古典力場を用いた計算の問題点が明らかとなった。 

                                                   
1 計算時間が計算対象のサイズ N に比例して増加する計算手法。通常の DFT 計算は N3

ある

いは N2lnN のスケーリングを示すので、オーダーN 手法は大規模計算では大きな利点がある。 

図 2: 左のような円、楕円、ダンベル状の断面形
状を持つ Si ナノワイヤーの伝導帯（上部）と価
電子帯（下部）。価電子帯上端をエネルギーの原
点に取ってある。断面形状は、(a)円、(b),(c) [001]
方向に伸びた楕円とダンベル、(d),(e)[1-10]方向
に伸びた楕円とダンベル、である。 
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わせではなく、格子間チャネルに広がった floating state であること、結晶多型に依存し

たチャネルの広がりと形状により、floating state のエネルギーレベルが大きく変化し、

これが結晶多型に敏感なバンドギャップの変化の起因であることが突き止められた

[15]。図 3 は、3C-SiC、2H-SiC での伝導帯下端の波動関数である。確率振幅は格子間チ

ャネルに広がっていることが見て取れる。 

 
 
 
 
物質内での非平衡ダイナミクスを調べるために、量子論の第一原理に立脚した分子

動力学法計算は有用な手法である。Car-Parrinello 分子動力学（CPMD）法とメタダイナ

ミクス法、ブルームーン法を結合させた計算が実行され、物質内の原子反応の機構解

明と自由エネルギー障壁が得られた。図 4 は Si 結晶中の Si 原子の拡散の様子と対応す

る拡散係数を求めたものである[14]。現在まで多くの計算が行われてきたが、拡散機構

の同定と拡散係数の定量的計算は行われていなかった。今回、十分長時間、大規模な

CPMD 計算を実行し、拡散は格子間原子を媒介として起こること、拡散係数は LDA で

は大きく過大評価するが、GGA に近似を進めると、定量的に実験値を再現することが

判明した。 

 
LDA/GGA では定量的に記述することが難しい物性として、半導体、絶縁体のバンド

ギャップの過小評価の問題がある。これは LDA/GGA における自己相互作用（Self 
Interaction）の問題と捉えることができ、DFT の交換相関エネルギーに対して、LDA/GGA
とハートリー・フォック近似（HFA）をハイブリッドさせた近似の有用性が期待されて

きた。今回、平面波基底展開法にこのハイブリッド近似を実装し、様々な半導体、絶

縁体のバンドギャップが計算された[10]。相互作用の短距離部分と長距離部分の取り扱

いの異なる 2 つのハイブリッド近似（HSE 近似と LC 近似）の妥当性を検証した結果、

図 3：SiC の伝導帯下端の波動関数（コーン・シャム軌道）。(a)3C-SiC の伝導帯下
端である M 点の波動関数の (011)面上での等高線プロット。(b) 2H-SiC の伝導
帯下端である K 点の波動関数の 2 乗の (1100)面上での等高線プロット。 

図 4：Si 結晶中の自己拡散のミ
クロな機構。(a) 6 員環の真ん
中に位置していた格子間 Si
原子（濃丸）が、(b) 隣接原
子とボンドを形成し、(c) 別
の Si 原子が隣の格子間位置
に押し出される。(d)このよ
うな格子間原子機構による
拡散係数 D の温度 T に対す
る依存性のLDAおよびGGA
による計算値と実験値。 
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バンドギャップの小さい共有結合性の比較的強い物質に対しては HSE 近似が有効であ

り、バンドギャップの大きいイオン性の強い物質に対しては LC 近似が有効であること

がわかった。いずれにしてもハイブリッド近似は LDA/GGA の問題点を改善すること

がわかった。 
LDA/GGA の他の問題点として、ファン・デル・ワールス力などの弱い相互作用の記

述があげられる。濱田班では、そうした相互作用を記述するための vdW-DF 交換相関

エネルギー汎関数に改良を加えた vdW-DF2C09x を提案し、様々な系に適用を行った

[47]。単一分子トランジスターの素子としての C60分子を取り上げ、中性ならびにゲー

ト電圧により負に帯電した C60分子の金電極上での吸着エネルギーを計算し、その吸着

距離に関する依存性は LDA/GGA による結果とは大きく異なり、実験とよい一致を示

すことが判明した。 
平面波基底展開法は高精度の標準手法として重要であり、次世代、次々世代コンピ

ュータでの高速化、高機能化は重要である。常行班では、アクセラレータ Grape-DR
（A01-1 稲葉班）や市販の GP-GPU の利用、アルゴリズム改良により、平面波基底 DFT
コード xTAPP の高速化を行った。また電極反応のような電場下のシミュレーションを

実現する有効遮蔽媒質（ESM: Effective Screening Medium）法を xTAPP に実装し、電気

二重層のシミュレーションを実現した。ESM 法については手法の拡張を行い(smooth 
ESM 法)、より現実に近い電気化学系のシミュレーションを可能にした。これにより、

電気化学分野において経験的に認識されてきたヘルムホルツ層に対しての新しい微視

的描像を与えた。 
また、密度汎関数理論を越えて高次の電子相関を取り入れる手法のひとつにトラン

ス・コリレイテッド（TC: TransCorrelated）法があるが、そこでの有効一電子方程式は

三体演算子を含み、計算コストは膨大となる。今回、独自開発してきた TC 法のコード

TC++のアルゴリズムを見直し、大幅な高速化を実現して実用化への道を開いた[18]。 
常行班では、熱伝導度の汎用的な第一原理計算手法の開発に取り組んでいる。半導

体材料を用いたナノ構造熱電変換デバイス、あるいは極限的な微細加工が施された電

子デバイスでは、熱伝導率の低減、異種界面の熱膨張などが重要な設計要素となって

いる。半導体中の熱輸送は主に格子振動によって担われている。格子熱伝導率を高精

度に予測するためには、格子振動の非調和性を精密に記述する必要がある。とくに界

面を含むナノ構造の熱伝導率計算手法としては、異種材料界面でも原子間相互作用を

正確に記述できる第一原理分子動力学（FPMD）が汎用性も高く最適である。しかし、

熱伝導率計算において要求される空間（数万～数十万原子）および時間スケール（数

～数十ナノ秒）が非常に大規模であるため、すべてを FPMD で実行することは計算コ

スト上不可能なのが実情である。そこで図 5 のように、短時間の FPMD 用いた非調和

格子モデル（ALM）の構築、および ALM を用いた格子熱伝導率の応用計算を行った。

ALM は原子間ポテンシャルを原子変位に関するテイラー展開で記述したものであり、

原子変位が小さい限り非常に汎用性が高く、表面・界面系へも適用可能であると期待

される。熱伝導だけでなく熱膨張の記述も可能である。ALM を特徴付ける調和および

非調和の結合係数（IFC）は FPMD を用いて決定する。熱伝導率を評価するナノ構造

体の大規模分子動力学計算は、第一原理計算を ALM で代用することで現実的な時間で

計算可能になり、第一原理に立脚した格子熱伝導率の高精度計算が実現される。また、

調和および非調和 IFC はボルツマン輸送方程式と組み合わせることも可能であり、分

子動力学法と相補的な役割を果たすと期待される。今回 FPMD を用いた ALM の構築

手法を開発し、シリコンの熱伝導率の定量的な実証計算に成功した。今後は適用対象

を熱電材料や表面・界面などを備えるナノ構造まで広げ、本手法の妥当性検証と界面

を含むナノ構造体でのフォノン伝導特性の、よりミクロスコピックな側面からの理解



10 
 

を目指す。 

  
 
渡邉班では、ナノスケール電気伝導現象について、ダイナミクス、スピンや電子励

起等との絡み合い、複雑なナノ構造、といった観点を中心に、計算・解析と方法論の

開発・改良を行った。まず、高速動作を狙う次世代ナノ電子デバイスの材料として有

力な金属カーボンナノチューブ（CNT）について、サブ THz 交流電気伝導を解析した。

欠陥がない金属CNTでは電極‐CNT接触強度の増大と共に容量性サセプタンスから誘

導性サセプタンスへの転移が起き、またこの転移点は直流コンダクタンスがちょうど

量子化コンダクタンスになる時であることがわかった。 
次に、原子空孔を含む金属 CNT では、電極との界面が電子波の反射の無い理想的な

接続の場合、直流コンダクタンスは原子空孔の位置に依らないのに対し、交流印加時

の電流電圧位相差（エミッタンス）は原子空孔の位置に強く依存することを明らかに

した（図 6）[19]。 
さらに、よりデバイスに即した伝導特性理解という観点から、ジグザグ端グラフェ

ンナノリボン（GNR）による、ドープされた電極／ノンドープ・チャンネル／ドープ

された電極、という構造の伝導特性を解析した。GNR の幅が偶数個の時には電界効果

トランジスタに類似した電流飽和特性の出現が知られていたが、この特性に対する原

子欠陥の影響を調べたところ、リボン端に導入した原子欠陥がドレイン電極近くにあ

る場合には影響が強く現れるのに対し、ソース電極近くにある場合にはほとんど現れ

ない事を見出した。 
また、複雑な構造の例として C60 堆積膜について解析した。この膜では、電子線照射

により、絶縁体的から金属的な電子状態の変化を伴った C60の重合が起こることが報告

されている。計算の結果、金属的な伝導特性を示すポリマー化構造を明らかにし、そ

の構造が走査トンネル分光の実験結果と整合することを示した。 
方法論の開発という点では、まず金属／絶縁体／金属構造の電圧印加下の電子状態

を計算できる新たな方法である「軌道分離法」を開発した[20]。この方法では、フェル

ミ準位近傍の Kohn-Sham 軌道を 2 つの電極に分離し、それらを異なるフェルミレベル

に基づいて占有させることでバイアス電圧印加効果が取り入れられる。既存の密度汎

関数法プログラムに容易に組み込みことができ、適用範囲の広い方法である。また、

輸送計算では従来の方法では計算量の多さから Jellium 電極を用いなければ大規模なモ

デルを取り扱えなかったが、計算時間を大幅に増やすことなく結晶電極を用いても大

規模なモデルを取り扱うことのできる方法を開発した。 
中村班では、非平衡グリーン関数法と密度汎関数法（NEGF-DFT）を用いて、バイア

ス極性による非平衡電子状態由来の整流作用、散乱領域での伝導電子－フォノン相互

作用による非弾性電流、局所加熱、基板電極への熱散逸といった過程を計算する第一

原理計算プログラム HiRUNE を開発した。p 型分子ブロックと n 型分子ブロックを直接

~ 100 atoms

~ 104-105 atoms

1. Sampling 3. Simulation

第一原理MD 
(103-4 ステップ)

2. Modeling

汎用的なモデル 長時間･大規模
非平衡MD

ALM

~ 102-104 atoms

図 5：第一原理による熱
伝導度の汎用計算手
法。比較的少数の原
子を用いた短時間の
第一原理 MD シミュ
レーションを使って
定量的な非調和格子
モデル（ALM）を決
定し、大規模長時間
の非平衡古典 MD で
熱伝導度を求める。 
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結合させた diblock 分子を伝導体に用いると、pn 接合と全く同じ整流作用が低バイアス

領域でもおこることが最近計測により示された。HiRUNE を用いた計算により、低バイ

アス領域での整流性を再現し、非平衡グリーン関数から逆に有効ハミルトニアンを導

出し、伝導性軌道を用いた S 行列の共鳴構造を評価しその整流特性の物理を明らかに

した[50]。また、同じ有効ハミルトニアンをもとに extended Hubbard 模型を作り非平衡

での GW 計算(screened RPA)を適用して電圧による非対称電流が電子相関により増強さ

れる可能性を示した。一方で、電子－フォノン散乱による非弾性電流は、単純な線形

応答から期待される増強された整流性が、低バイアス領域でもおこらないことをシミ

ュレーションから示し、計測でもこれが確認された。 

         
 
 
 
 
物質内におけるプロトン及びその軽い同位体として振る舞う正ミューオンは、量子

効果が強く、従来の電子系のみの第一原理シミュレーションでは、取り扱い難い。中

西班は、物質環境下でプロトン、ミューオンと電子の双方を、第一原理で扱う量子シ

ミュレーションコードを開発するとともに、実験手法も交えて、様々な物質系におけ

る軽い核の量子論的振る舞いを探り、新奇物性を探査している[23,24]。これまで開発し

てきた第一原理量子シミュレーションコード Naniwa は特許第 4774523 号、US8140467
を獲得している。今回、計算機科学的見地から見直し、速度を落とさず広範囲の様々

な物質環境に対応する改良したコードを開発し特許出願を行った(特願 2012-16133)。水
素を含む様々な物質系、反応系を探査し、多様な水素の振る舞いを明らかにした。ま

た、物質内でのミューオンの位置情報を与えることができる本手法は、超低速ミュー

オン顕微鏡法開発への寄与も大きい。図 7 は Pd 金属表面でのミューオンバンド図であ

り、今後のミューオン計測との共同研究が期待される。 
高圧系での物性探査では、純粋水素よりも水素化合物の方が、実現しやすい高圧領

域で転移が期待できると示唆され、AlH3 を主体として調査してきた。第一原理計算の

結果、 構造は 300GPa 付近で金属から非金属への転移し、このとき水素は完全にヒド

リド（H－）になることを確認した。これまでの計算では AlH3 の 構造は 500GPa まで

は安定で、これよりエンタルピーが低い構造も見つけられないことから、この現象を

実験で確認出来る可能性が高いと考えられる。 
表面反応系での物性探査では、同位体で弁別した水素(H,D)の吸脱着実験と水素深さ

プロファイリングで、パラジウム単結晶表面からの水素吸収機構を調べた。その結果、

気相から飛来する水素分子が原子に解離してホットアトムが供給され、あらかじめ吸

着していた水素原子と入れ替わり、吸着していた水素原子が 0.1eV 未満の活性化障壁で

図 7：Pd(001)表面でのミューオンバ
ンド。コードの高速化によりバン
ド分散も計算可能となった。 

図 6：原子空孔を含む CNT のエミッタ
ンス。挿入図は直流コンダクタンス。
ｄは試料中央からの距離。 
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表面内へ吸収されることが分かった。これら反応機構の解明は、水素付加反応の触媒

材料開発やクリーン水素エネルギー活用の為の水素精製の技術開発にも寄与するもの

である。 
量子シミュレーションに電子多体効果を高精度に取り入れる高速な計算手法の開発

では、共鳴ハートリーフォック法における非直交スレーター行列式による基底関数系

を用いる方法を応用・改良した。配置間相互作用展開において、収束性が大幅に改善

された[26]。 
バイオ系に対するコンピューティクスのアプローチとして倭班では、タンパク質中

のガス分子移動機構を調べた。酸素貯蔵タンパク質として有名なミオグロビンに光照

射すると、ヘム鉄とガス分子の結合が切断される。その結果ガス分子はミオグロビン

中をいくつかの疎水性空洞を経て移動し、外部に放出されるか、もしくはヘム鉄に再

結合する。ミオグロビン内部では疎水原子が密に充填されているため、ガス分子移動

の機構が問題になっている。今回、ガス分子移動に対するタンパク質の構造変化と熱

揺らぎの効果を調べるため、時間分解X線結晶解析と分子シミュレーションを融合し、

タンパク質中にガス分子を配置する平均力ポテンシャル(PMF)を計算した[28]。その結

果、光照射によるタンパク質の構造変化に応じて PMF マップが変化している様子が明

らかになった（図 8）。例えば、Xe1 では分子外部に気体分子が放出され易くなってい

る様子がよく分かる。なお、ミオグロビンの分子中で一酸化炭素が移動する際に、分

子内の各地点で CO が感じる平均力ポテンシャル(PMF)の３次元マップを CG で可視化

するツールを作成した。VMD という CG ソフトを用いて描画できるようになっている。

下記 URL からダウンロード可能である。 
説明書：  http://www.tb.phys.nagoya-u.ac.jp/~yamato/PMF3D.pdf   
可視化ツール：  http://www.tb.phys.nagoya-u.ac.jp/~yamato/PMF3D.zip 
 

     
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
また、高分子の分野で開発された緩和モード解析をタンパク質系に適用することを

試みた。蛋白質系のシミュレーションの解析手法として主成分解析が広く使われてい

るが、これは揺らぎの静的性質を調べることができる。緩和モード解析は主成分解析

の拡張版で、揺らぎの動的性質を調べることができる。今後、長時間シミュレーショ

ンが可能となってくる際、機能に重要なゆっくりとした動きを抜き出す解析手法は重

 

 

図 8：ミオグロビンの分子内空洞（上
図）。ミオグロビン分子内にガス分子
を配置する平均力ポテンシャルのマ
ップ（右図）。acegi(bdfhj)はそれぞれ
光照射前（後）に対応。 
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要であり、この手法は広く使われる可能性がある[29]。 
非平衡ダイナミクスを追跡する有力な理論的枠組みとして、時間依存密度汎関数理

論（TDDFT: Time Dependent DFT）がある。強い外場下での物質応答を調べるためには、

TDDFT とマックスウェル方程式を結合させる必要がある。そこでは、電子の波長と光

の波長という異なる長さスケールが存在する。矢花班では、そうしたマルチスケール

計算の定式化を行い、最初の例として、１次元パルス光が Si 結晶に入射する場合に応

用した[48]。図 9 に、様々な強度のパルス光が入射した場合に、結晶表面を通過した後

の、反射波と透過波の様子を示す。誘電率で表現されるような線形光応答では、電磁

波の時間変化は光の強度に依存することは無いが、ここに示されているような高強度

パルス光の場合は、多光子吸収に伴う減衰により透過波の様子が強度とともに大きく

異なっていることが分かる。また、物質中での電子励起も、強度が 1010W/cm2 では透過

波が通過後は基底状態に戻っていたのに対し、強度が増すにつれて表面の波長程度の

領域に光から電子へ

の大きなエネルギー

移行をもたらしてい

ることが分かる。 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
(3) A03 研究項目「密度汎関数理論を超えて」 

A03 研究項目においては、3 件の計画研究に加えて、理論分野から 2 件、実験分野か

ら 2 件の公募研究が遂行されている。A01 の HPC 技法の開発と連携し、また本研究項

目で開発深化された量子多体論の知見を A02 研究項目にフィードバックしつつ、実験

研究とも連携し、密度汎関数理論を超えた新手法の開発を行いながら、物質科学への

貢献を目指している。 
今田班では、第一原理的に強相関電子系の電子状態を明らかにする計算手法を開発

し、広範に応用する研究を進めている。電子構造の階層性を利用して自由度を縮減す

るダウンフォールディング法により、着目するエネルギースケールのための少数自由

度のみの有効模型が非経験的に導出され、有効模型を精緻な低エネルギーソルバーで

解くことにより、従来までの密度汎関数法では困難な強相関電子系を高精度、低負荷

で取り扱える新手法―階層的第一原理強相関電子状態計算法（MACE: Multi-scale 
Ab-initio scheme for Correlated Electrons）―を確立し、現実の多彩な物質群への広範な実

証研究の展開を進めた。方法論的には、低次元有効模型を求めるための次元縮約法の

開発、動的遮蔽クーロン相互作用の扱い、スピン軌道相互作用を扱うための実装[33]
などが進展した。進展した応用は、超伝導体(鉄系、銅酸化物、フラレン、芳香族、窒

化物)に対するもの[31,34,37]、有機導体[33]、ゼオライト[35]やスピン軌道相互作用の強

い系[33]など広範であり、特徴ある物性を示す物質群の解析を進めている。また光電子

分光実験との共同による強相関電子系の解析も超伝導体などを中心に進んだ[37,38]。さ
らに、この研究課題の最重要項目の一つである MACE の開発応用について、総合報告

をまとめた[30]。 

図 9：様々な強度のパル
ス光が Si 結晶に入射
した場合の、光が反射
波と透過波に分かれ
た後の様子。左はベク
トルポテンシャル、右
は電子の励起エネル
ギーの分布。 
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以下、鉄系超伝導体に例をとって、その手法、応用の展開を述べる。次元縮約も含

めて第一原理的に導出された 4 種の鉄系超伝導体（LaFeAsO, LaFePO, BaFe2As2, FeTe）
の有効模型に対して、多変数変分モンテカルロ法を適用し、磁性秩序構造、秩序磁気

モーメントの両方とも定量的にこれら４つの物質の実験結果を再現することを示した

（図 10）。この結果は、電子相関の違いが物性の多様性を決める原因であることを明確

に示している。また、得られている LaFeAsO の第一原理有効模型に対して電子濃度を

変化させた結果、図 11 のように、現実物質がホールキャリアを 100％ドープした d5状

態（Fe の 3d 軌道を平均 5 個の電子が占めるハーフフィリング状態）に生じる巨大なモ

ット絶縁体の辺縁部に位置することがわかり、現実物質が大規模な電子相関の中で位

置づけられることが明らかとなった[31]。 
 

 
 

図 10：4 種の鉄系超伝導体の秩序     図 11：電子濃度と電子相関を変化させたと
磁気モーメントの計算値              きの磁気秩序モーメントの変化。d5 の     
（★印は実験値）。                    モット絶縁体の大局構造が見える。 

                          
また鉄系超伝導体研究の初期より構造と超伝導の相関が指摘されてきた。とりわけ、

陰イオン（ニクトゲン、もしくはカルコゲン）と鉄原子面の距離 h、あるいは陰イオン

ー鉄—陰イオンのなす結合角αと超伝導転移温度にユニバーサルな関係があり、中間領

域で転移温度が最高に達することが知られている。鉄砒素超伝導体のなかで最小のαを
もつ Ca4Al2O6Fe2As2 や Ca4Al2O6Fe2P2 の電子構造を調べ、幾何構造（h やα）の違いから

フェルミ面のポケットの数の違いや、超伝導転移温度の変化を系統的に理解できるこ

とを示した。さらに顕著な不純物効果を理解するための第一原理計算を進めた[34]。 
髙田班の研究課題は「第一原理からの多体問題」であり、密度汎関数理論(DFT)や

その時間依存版(TDDFT)の基礎理論開発に伴って、一層深化している解析的研究を基

盤にして、強力な多体理論手法であるグリーン関数法で第一原理系の多電子問題を励

起状態も含めて忠実に解くことが目標である。具体的には、「第一原理系励起状態の多

体論」というテーマで、局所電子数保存則を満たす自己無撞着な GWΓ法を発展させ、

そのコードを開発し、フェルミ流体とラッティンジャー流体の相違に注意しながら、

励起状態の交換相関効果と正常状態での準粒子像の詳細を定量的に調べている。これ

らに関連して、拡散モンテカルロ法を駆使して、電子ガス中の 1 原子問題を詳細に調

べることで DFT における交換相関ポテンシャルを研究し、局所密度近似を超える汎関

数形を追求している。また、「高転移温度超伝導物質デザイン」というテーマで、正常

状態だけでなく超伝導状態もそれと整合的に取り扱うことを目指している。特に、超

伝導の微視的機構の本質に迫るために、密度汎関数超伝導理論（SCDFT）との対応を

重視しつつ、信頼に足る超伝導転移温度 Tc の評価法の構成に努めている。同時に、実
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図 12：電子ガス系の運動量分布関
数。RMC の結果とは異なり、GWΓ
法の結果は種々の総和則を高精
度で満足する。 

験状況に注意を払いつつ、物質・材料の観点から興味深い超伝導体を理論的に探索し

ている。 

これ迄の研究成果として、まず、GWΓ法に関連して運動量積分と松原振動数の和を

含む多重積分ルーチンを全並列化したコードを作成した。その結果、これまでは金属

密度領域の電子ガス系(電子密度径数 rsは 1から 5まで)でしか自己エネルギーΣの収束

解が得られていなかったものが、誘電異常を起こす密度（圧縮率が発散する rs=5.25）
を大きく超えて低密度の rs=8までΣと運動量分布関数n(k)の収束解が得られた（図 12）
[39]。さらに低密度では、誘電異常が大変強くなり、フェルミ準位近傍にいわば「自己

誘起された励起子状態」が生成され、系全体の不安定化が示唆された。 

 

       
 
 
 
 
 
 
次に、超伝導に関連してホウ素系と炭素系で超伝導物質探索を行った[40-42]。そも

そも、軽い半導体は固いものが多く，十分なドープ量が達成できるならばフォノン機

構でも Tc が 50K を上回る超伝導出現の可能性がある。そのような硬い半導体の候補と

して多数の結晶構造を持つホウ素・ホウ素系半導体を取り上げ、高圧でのホウ素の安

定構造はα相であると理論予言した。これは実証され、金属化により Tc～6K の超伝導

を得た。Tcをより高めるには、より高濃度ドープが必要である。従来、β相へはドープ

は容易だが金属化しない、α相はドープが困難という問題があったが、これを理論的

に解明した[42]。その視覚的な説明が図 13 である。この理解を基礎にして高圧ドーピ

  

図 13：同じ Li ドープでもα相では金属化し、β相では電気的には不活性と
なることを説明したもの。Li 原子を中心にしてみたときの電子密度分布の
方位（φ,θ）依存性。α相（左図）では電荷密度分布は比較的一様で金属
的となっているのに対し、β相（右図）では特定方向に限られ方向性を持
った共有性結合となっていることが原因である。 
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ング法の有効性を見いだし、それによって 1 atomic %を上回るドープが可能であること

を実験家に提唱している。 

 佐藤班では、計算科学と実験科学双方のアプローチで、スピンエレクトロニクス材

料の探索を進めている。半導体スピントロニクス材料である磁性半導体の合成におい

て、一般に半導体への磁性不純物の添加は相分離のため非常に実現が難しく、高いキ

ュリー温度の実現を阻んでいる。我々は、KKR-CPA 法による混合エネルギーの計算か

ら、(Ga, Mn)As の場合、Li を Mn と同時に添加すると相図中に均一添加が可能な領域

が現れ固溶限が大きく上昇することを見いだした（図 14）[43]。最近では、従来から研

究されている III-V 族磁性半導体のほかに酸化物を母体とする磁性半導体の開発が盛ん

に行われている。我々は、母体材料としてとくに MgO に注目し、N 添加や Mg 空孔の

導入により強磁性発現の可能性があることを示した。さらに、スピントロニクスデバ

イスのシミュレーションを目指して層数に対してオーダーN 計算が可能な遮蔽 KKR 法

の開発および久保公式による電気伝導率計算コードの開発をおこなった。 
  

 
金属系スピントロニクスのデザインについては、外部電界下での磁性薄膜の磁

気状態を、密度汎関数理論に基づいた相対論的 2 成分擬ポテンシャル第一原理電

子状態計算法を用いて研究した。金属薄膜 (真空/M/Fe/M(001), M=Pt, Pd) において

は実験結果を半定量的に説明でき[45]、接合薄膜(MgO/Fe/M(001), M=Au, Pt)では

Au にくらべ Pt 基板の系で電界効果が大きいことがわかった[44]。誘電体と磁性金

属の界面にAu, Pt, Pd等の単層金属の挿入により磁気異方性エネルギーやその電界

効果が可変にできることも明らかとなった。図 15 に界面でのスピン依存の電子密

度を示す。 
佐藤班では、実証実験として、Ag/超薄膜 Fe/MgO、および Pd/超薄膜 Fe/MgO 接合に

おける電圧誘起磁気異方性変化の測定を行い、Au バッファーと同様に、電圧印加によ

る明瞭な垂直磁気異方性変化を観測し、その変化量が Au の場合の約 3 倍に増大するこ

とを見出した。また、これまでに最適化した電界効果用多層構造を応用した Au / 超薄

膜 FeCo / MgO / Fe 積層からなる強磁性トンネル接合素子を作製し、高周波電圧の印加

による強磁性共鳴ダイナミクスの励起、およびその電気検出に成功した。 
金属磁性材料のデザインとして Fe ベース永久磁石材料のデザインも行った。KKR グ

リーン関数法による電子状態計算の結果、Cr や V を Fe に添加することで磁性の増大が

図 15: MgO/M/Fe/Au(001) (M=Pd, 
Pt, Au)界面における電界誘起ス
ピン依存電子密度分布 

図 14: Li をドープした(Ga,Mn)As
の相図 
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おこることを見いだした。この効果のため Fe と Cr の積層構造においては交換異方性

のメカニズムから大きな保磁力が期待できる。 
田中班では、佐藤班のこれまでの成果を踏まえ、遷移金属酸化物を用いた高機能･高

効率ナノヘテロデバイスを作製しうる方法として有望である自己組織化ナノ相分離成

長法を用い、高い強磁性転移温度を有する強磁性半導体(Fe,Zn)3O4 と巨大自発電気分極

を有する BiFeO3 とのスピン電界制御が期待されるナノヘテロ構造の作製に成功した。

さらに、ナノヘテロ構造を直接デバイス応用できるよう、人工種結晶アレイを成長起

点としてナノスケール相分離成長させる「3 次元ナノシード自己組織化法」へと発展さ

せた。この独自の手法により、人工的に規定された位置に望みのナノヘテロ構造を作

製することが可能となり、完全位置制御された強磁性半導体(Fe,Zn)3O4 ドット- 強誘電

体 BiFeO3 母相ナノへテロ構造、および強磁性金属 Fe ドット-絶縁性 LaSrFeO4ナノへテ

ロ構造の作製に成功した（図 16）。 

 

 

 

 

 

                   図 16 
 
同じく実験的アプローチの周班では、スピノーダル分解に起因する自然超格子の形

成を初めて発見した（図 17）。自然超格子の形成により、更なる強い室温強磁性が観察

され、佐藤・吉田らのスピノーダル分解理論を用いることで解釈できた。この結果は

今後のスピノーダル分解を利用した新機能デバイスの作製に大いに貢献できる。また、

分子線エピタキシー(MBE)法による窒化物半導体ナノロッド構造において、高濃度の

Gd 添加に成功した。 

 
 

  

図 17: GaGdN単層膜の電子顕微鏡観
察から、スピノーダル分解による自
然超格子の形成が初めて確認され
た。より強い室温強磁性を示すこと
から、佐藤・吉田らの理論計算結果
と一致したことがわかった。 
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31. Y. Takada, “Nonperturbative Self-Consistent Calculation of the Self-Energy: Electron-Hole 
Asymmetric Excitations and Possibility of a Self-Induced Excitonic State in Low-Density 
Electron Liquids”, Superstripes 2012 Quantum Phenomena in Complex Matter (Erice, 12-17 
July, 2012). 

32. 髙田康民、“GWΓ法の開発と低密度電子液体への応用：電子正孔非対称励起のフェル
ミ流体”, 物性研究所短期研究会「計算科学の課題と展望」（東京大学物性研究所、2012
年2月21日）. 

33. Y. Takada, “Theory for reliable first-principles prediction of the superconducting Tc”, 13th 
Asian Workshop on First-Principles Electronic Structure Calculations (Pohang, 1-3 
November, 2010). 

34. Y. Takada, “On the first-principles determination of Tc”, Superstripes 2010 Quantum 
Phenomena in Complex Matter (Erice, 19-25 July, 2010). 

35. 髙田康民、“低密度電子ガス系での負の誘電関数：その物理的起源と帰結”, 京都大学
大学院理学研究科物理学教室談話会（2010年5月27日）. 

36. 前橋英明, “低密度電子ガス系とナノスケール相分離”, (第３回DYCE 若手道場、大阪
大学豊中キャンパス、2011年9月26日－27日). 

37. K. Shirai and H. Dekura, “Superconductivity research on semiconducting boron”, 14th Int. 
Conf. on High Pressure Semiconductor Physics (Jilin, China, August 1-4 2010). 

38. K. Sato, T. Fukushima, M. Oshitani, Y. Tani and H. Katayama-Yoshida, “Computatilnal 
Materials Design of Spinodal Nanotechnology”, International Union Materials of Research 
Societies – International Conference on Electronic Materials (IUMRS-ICEM) (Seoul, Korea, 
22-27 Aug., 2010). 

39. K. Sato, “Spinodal decomposition and magnetic properties of dilute magnetic 
semiconductors”, European Materials Research Society (EMRS) fall meeting, Warsaw, 
(Poland, 13-17 Sep., 2010). 

40. M. Ogura, “First-principles calculation of the magneto-optical effects of magnetic 
semiconductors”, International Conference on Core Research and Engineering Science of 
Advanced Materials (Osaka, Japan, 30 May – 4 Jun. 2010). 

41. T. Oda, “Toward a Computer Modeling in Magnetic Anisotropy and its 
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Electric-Field-Control for Nano-Structures”, European Materials Research Society (EMRS) 
fall meeting, Warsaw, (Poland, 13-17 Sep., 2010). 

42. T. Oda, “Magnetic anisotropy and its electric field effect in the nano-structures”, The 13th 
Asian Workshop on First-Principles Electronic structure Calculations (Asian13) (Pohang, 
Korea, 1-3 Nov. 2010). 

43. T. Nozaki, “Voltage-induced magnetic anisotropy change in ultrathin Fe(Co)/MgO 
junctions”, 2011 MRS Spring Meeting and Exhibit  (San Francisco, April 26, 2011). 

44. M. Tachikawa (Invited), "Path integral simulation for hydrogen bonded systems: Protonic 
quantum nature and H/D isotope effect", ISOTOPES2011, (Provence-Alpes-Côte d’Azur, 
FRANCE, on June 20-24, 2011)  

45. M. Saito, First-Principles Calculations of Carbon Nanomaterials, 5-th International 
Symposium of Computational Science, 15, May, 2012, Universitas Gadjah Mada, 
Yogyakarta, Indonesia. 

46. H. Tanaka, Surface Nanopatterning for Spintronics, The Nanotech Conference and Expo 
2011 (The Hynes Convention Center, S.A) Boston, USA.  
 

3) 受賞 
本新学術領域に参加している研究代表者、分担者に対して以下のような授賞が

あった。 
 岩田潤一(A02), 押山淳(A02), 高橋大介(A01), 朴泰祐(A01) 他、2011 年度 

ACM/IEEE Gordon Bell Prize (Peak Performance) 「First-principles calculations of 
electron states of a silicon nanowire with 100,000 atoms on the K computer」 

 今倉暁, 曽我部知広, 張紹良,「GMRES(m)法のリスタートについて」日本応用

数理学会, 平成 22 年度日本応用数理学会論文賞, 2010 年 9 月 7 日 
 則竹渚宇，今倉暁，山本有作，張紹良, 日本応用数理学会,平成 23 年度日本応

用数理学会論文賞,「行列の指数関数に基づく連立線形常微分方程式の大粒度

並列解法とその評価」, 2011 年 9 月 15 日 
 渡邉聡 日本表面科学会フェロー 2011 年 5 月  
 小野倫也、第 5 回（2011 年）日本物理学会若手奨励賞 
 笠井秀明、平成 24 年度科学技術分野の文部科学大臣表彰科学技術賞(研究部

門)、「量子ダイナミクス理論の提唱と知的材料設計手法の開拓的研究」、2012
年 4 月 9 日 
 

4) 新聞報道 
 読売新聞（2011 年 11 月 18 日）：“スパコン「京」に最高栄誉のゴードン・ベ

ル賞” 
 朝日新聞（2011 年 11 月 18 日）：“スパコン「京」にゴードン・ベル賞 実計

算でも最速証明” 
 毎日新聞（2011 年 11 月 18 日）：“スパコン「京」が米国計算機学会のゴード

ン・ベル賞受賞” 
 ゴードンベル賞関連は、上記以外に日本経済新聞、産経新聞、日刊工業新聞

等に掲載 
 科学新聞（2011年 11月 4日)：“クロムやバナジウム添加で鉄の磁性が増大 阪

大グループが解明 第一原理電子状態計算を利用 永久磁石材料に応用期待” 
 

5) 研究代表者・分担者主催の研究会・ワークショップ等の開催状況 
張班 
1. 数値解析研究集会、2010/8/30-9/1、国立信州高遠青少年自然の家（長野県伊那市）、

62 名 
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2. 数値解析シンポジウム 2011, 2011/6/20-6/22, 鳥羽シーサイドホテル（三重県鳥羽
市）、92 名 

中西班 
1. International Conference on Diffusion in Solids and Liquids の special session 

‘Hydrogen- Related Kinetics in Materials’を Markus Wilde が組織している。第
10 回（July 5-7, 2010, Paris, France, 参加者 24 名）、第 11 回（June 26-30, 2011, 
Algarve, Portugal, 参加者 22 名）、第 12 回（June 25-29, 2012, Istanbul, Turkey, 
参加者 26 名）. 

2. International Workshop on Quantum Design and Realization - Quantum 
behavior of hydrogen, 27 February 2012, Japan, Science and Engineering 
Library, Osaka University, 参加者：45 人 

中西班と佐藤班 
1. 人材育成の目的で、コンピュテーショナル・マテリアルズ・デザイン（CMD®）

ワークショップが中西班と佐藤班を中心に開催されている。第 17 回（2010/9/6-10, 
大阪大学、参加者・受講生 50 人）、第 18 回（2011/3/8-12, 国際高等研究所、日
本原子力研究開発機構 関西光科学研究所、参加者・受講生 33 人）、第 19 回
（2011/9/5-9, 大阪大学、参加者・受講生 76 人）、第 20 回（2012/3/6-10, 国際高
等研究所、参加者・受講生 44 人。 

2. アジアでの人材育成の目的で、Asia Computational Materials Design Workshop
が中西班と佐藤班を中心に開催されている。 

 19-22 July, 2010, Institut Teknologi Bandung, Indonesia, 参加者：受講生約
40 人 

 27-30 September, 2010, De La Salle University-Manila, Philippines, 参加
者：受講生約 40 人 

 16-18 December, 2010, Hue College of Education, Hue University, Hue City, 
Vietnam, 参加者：受講生約 40 人 

 15-17 February, 2011, Mahidol University, Thailand, 参加者：受講生約 40 人 
 19-22 July, 2011, Pekanbaru, Riau, Indonesia, 参加者：受講生約 40 人 
 10-12 October, 2011, De La Salle University-Manila, Phillipines, 参加者：受

講生約 40 人 
 9-11 December, 2011, Saigon University, Ho Chi Minh city, Vietnam, 参加

者：受講生約 40 人 
 16-19 February, 2012, Mahidol University, Thailand, 参加者：受講生約 40 人 

今田班・高田班合同研究会 
1. 電子相関のある系に対する第一原理計算手法の開発と応用ならびに関連する

実験研究の進展に関する研究会、2010 年 11 月 16 日-17 日、東京大学、30 名強

の参加者。 
佐藤班 
1. 東北大学電気通信研究所平成 22 年度共同プロジェクト研究研究会「電気磁気およ

び磁気弾性効果の計算機物質設計とデバイス応用」、東北大学電気通信研究所、平
成 22 年 12 月 17 日（金） 

2. 東北大学電気通信研究所平成 23 年度共同プロジェクト研究研究会「電気磁気およ
び磁気弾性効果の計算機物質設計とデバイス応用」、東北大学電気通信研究所平成
23 年 12 月 26 日（月） 

6) ニュースレターの刊行 
年 1 回のペースでニュースレターを作成し、ホームページ上で公開している。

2011 年度に第一号、2012 年 6 月に第 2 号が刊行された。年 1 回発行の報告書に

比べて、より一般的な読者に向けての記述を心掛けている。今後は年 2 回程度の

刊行を予定し、研究成果のわかりやすい好評を目指す。 
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(4) 国民との科学・技術対話 
本新学術領域全体としてのアウトリーチ活動は未だ行っていないが、領域代表者、

研究代表者による以下のような活動が行われた。 
 押山： 「計算科学による Si ナノワイヤー電子状態計算と次世代テクノロジー」に

関するビデオを作成し、DVD として 470 部を関係方面に配布（次世代ナノ統合シ

ミュレーションプロジェクトとの共同）。配布先には、計算科学振興財団（100 部）、

スーパーコンピューティング技術産業応用協議会（20 部）、化学・薬品業界を中心

とした民間企業（203 部）、開催した京コンピュータシンポジウム 2011 参加者（70
部）が含まれる。 

 押山、岩田： 日経コンピュータ 2012 年 1 月 5 日号 特集記事「京速コンピュ－

タ：スパコンが創る新たな社会」 
 押山他： 岩波書店より、「岩波講座 計算科学」全 7 巻を編集出版（2012）。 
 稲葉： 研究グループの Web ホームページを用いて、研究成果を公開し国民への技

術啓蒙活動を行った。東京大学のオープンキャンパスにおいて、本研究テーマを

やさしく解説する特別講義を実施した。 
 常行： 2012 年 7 月 31 日(火)、東大理学部「高校生のための夏休み講座 2012」（東

京 大 学 理 学 部 1 号 館 ）「 コ ン ピ ュ ー タ 上 に 『 物 質 』 を つ く る 」

http://www.s.u-tokyo.ac.jp/ja/event/highschool-program/2012summer/ 
 常行： 2012 年 9 月 22 日(土)、日本物理学会主催 市民科学講演会（横浜情報文化

センター）「コンピュータ上に『物質』をつくる―スーパーコンピュータを用いた

物質科学研究入門」 http://jps2012au.ynu.ac.jp/index/  
 常行： 2011 年 7 月 13 日(水) 埼玉県立総合教育センター研修（於 東大情報基盤

セン ター）（情報基盤センターの報告書 PDF 添付）「コンピュータの中に『物質』

をつくる―シミュレーションを使った物 質科学研究の最前線―」 
 中西： 大阪大学ナノサイエンスデザイン教育研究センター「ナノ高度学際教育研

究 訓 練 プ ロ グ ラ ム 」 で 行 わ れ る 「 社 会 人 教 育 プ ロ グ ラ ム 」

（http://www.sigma.es.osaka-u.ac.jp/pub/nano/02_shakaijin/index.html）に、講師として

参加し、科学研究への理解を促し、プロジェクトに関するアウトリーチ活動を行

っている。 
 中西： 計算機マテリアルデザインのエキスパート養成講座である CMD ワークシ

ョップで自らのコードを提供し、講師を務めている。 
  

http://jps2012au.ynu.ac.jp/index/�


27 
 

6. 研究組織と各研究項目の連携状況 
本新学術領域研究では 3 つの研究項目、A01「計算機アーキテクチャと高速計算アル

ゴリズム」、A02「密度汎関数理論の新展開」、A03「密度汎関数理論を超えて」、のもと

に、11 の計画研究と 15 の公募研究が遂行されている。各研究課題名、メンバーは以下

のとおりである。 
 
総括班 
領域代表者 押山 淳 

東京大学 工学系研究科・教授 
 
A01 計算機アーキテクチャと高速計算

アルゴリズム 
 
計画研究 
 

超高速・超低消費電力物質科学 
シミュレーション方式の研究開発 

研究代表者 稲葉 真理 
東京大学情報理工学系研究科・准教授 

研究分担者 今井 浩 
東京大学情報理工学系研究科・教授 

研究分担者 須田 礼二 
東京大学情報理工学系研究科・准教授 

連携研究者 平木 敬 
東京大学情報理工学系研究科・教授 

 
大規模並列環境における 
数値計算アルゴリズム 

研究代表者 高橋 大介 
筑波大学 システム情報系・准教授 

研究分担者 今村 俊幸 
電気通信大学情報理工学研究科・准教授 

研究分担者 多田野 寛人 
筑波大学 システム情報系・助教 

連携研究者 佐藤 三久 
筑波大学 システム情報系・教授 

連携研究者 朴 泰祐 
筑波大学 システム情報系・教授 

連携研究者 櫻井 鉄也 
筑波大学 システム情報系・教授 

 
計算物質科学の基盤となる 

超大規模系のための高速解法 
研究代表者 張 紹良 

名古屋大学 工学研究科・教授 
研究分担者 阿部 邦美 

岐阜聖徳学園大学経済情報学部・教授 
研究分担者 曽我部 知広 

愛知県立大学情報科学研究科・准教授 
研究分担者 今堀 慎治 

名古屋大学 工学研究科・准教授 
研究分担者 山本 有作 

神戸大学 システム情報学・教授 
研究分担者 宮田 考史 

名古屋大学 工学研究科・助教 
連携研究者 杉原 正顕 

東京大学情報理工学系研究科・教授 

 
公募研究 
 

新しい数理手法による 
大自由度物理計算アルゴリズム 

研究代表者 星 健夫 
鳥取大学 工学研究科・准教授 

 
A02 密度汎関数理論の新展開 
 
計画研究 
 

ナノ構造形成・新機能発現における 
電子論ダイナミクス 

研究代表者 押山 淳 
東京大学 工学系研究科・教授 

研究分担者 岩田 潤一 
東京大学 工学系研究科・特任講師 

研究分担者 宮崎 剛 
物質・材料研究機構・主幹研究員 

研究分担者 尾崎 泰助 
北陸先端科学技術大学先端融合領域研究院・准教授 

研究分担者 土田 英二 
産総研ナノシステム研究部門・研究員 

連携研究者 内田 和之 
東京大学 工学系研究科・助教 

連携研究者 重田 育照 
大阪大学 基礎工学研究科・准教授 

 
第一原理分子動力学法による 

構造サンプリングと非平衡ダイナミクス 
研究代表者 常行 真司 

東京大学 理学系研究科・教授 
研究分担者 吉本 芳英 

鳥取大学 工学研究科・准教授 
研究分担者 山内 淳 

慶応義塾大学 理工学部・准教授 
研究分担者 大谷 実 

産総研 ナノシステム研究部門・研究グループ長 
連携研究者 森川 良忠 

大阪大学 工学研究科・教授 
連携研究者 赤木 和人 

東北大学 原子分子材料科学研究機構・准教授 
連携研究者 館山 佳尚 

物質・材料研究機構 MANA・独立研究者 
連携研究者 中山 隆史 

千葉大学 理学研究科・教授 
連携研究者 諏訪 雄二 

日立製作所 中研・主幹研究員 
連携研究者 合田 義弘 

東京大学 理学系研究科・助教 
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連携研究者 杉野 修 
東京大学 物性研究所・准教授 

 
密度汎関数法理論に基づく非平衡 

ナノスケール電気伝導ダイナミクス 
研究代表者 渡邉 聡 

東京大学 工学系研究科・教授 
研究分担者 渡辺 一之 

東京理科大学 理学部・教授 
研究分担者 相馬 聡文 

神戸大学 工学研究科・准教授 
研究分担者 小野 倫也 

大阪大学 工学研究科・助教 
連携研究者 多田 朋史 

東京大学 工学系研究科・特任准教

授 
連携研究者 山本 貴博 

東京理科大学 工学部・講師 
連携研究者 胡 春平 

東京理科大学 理学部・助教 
連携研究者 酒井 明 

京都大学 工学研究科・教授 
 

プロトン・ミューオンで探る 
新物性と量子ダイナミクス 

研究代表者 中西 寛 
大阪大学 工学研究科・助教 

研究分担者 下司 雅章 
大阪大学 ナノサイエンス教育センター・特任准教授 

研究分担者 後藤 英和 
大阪大学 工学研究科・准教授 

研究分担者 Markus Wilde 
東京大学 生産技術研究所・准教授 

連携分担者 福谷 克之 
東京大学 生産技術研究所・教授 

連携研究者 笠井 秀明 
大阪大学 工学研究科・教授 

連携研究者 Dino Wilson 
大阪大学 工学研究科・准教授 

 
多自由度・大規模系における反応と 

構造空間探索 
研究代表者 倭 剛久 

名古屋大学 理学研究科・准教授 
研究分担者 光武 亜代理 

慶応義塾大学 理工学部・専任講師 
連携研究者 岡本 祐幸 

名古屋大学 理学研究科・教授 
連携研究者 足立 伸一 

KEK 物質構造科学研究所・准教授 
 
公募研究 

 
高速ロバストランダムウォークの 

設計に基づく物質デザイン 
研究代表者 小野 廣隆 

九州大学 経済学研究院・准教授 
 
 

超短時間領域におけるグラフェンの 
電子・格子結合ダイナミクスの研究 

研究代表者 北島 正弘 
防衛大学校 理工学部応用科学群・教授 

 
分割統治法に基づく大規模電子状態 
計算法の確立と分子動力法への応用 

研究代表者 下條 冬樹 
熊本大学 自然科学研究科・教授 

 
理論計算によるコイルドコイルを用いた 
機能性遷移金属蛋白質の演繹的デザイン 
研究代表者 鷹野 優 

大阪大学 蛋白質研究所・助教 
 

量子多成分系分子理論の深化と 
物質デザインへの展開 

研究代表者 立川 仁典 
横浜市立大学 生命ナノシステム科学研究科・

教授 
 

ナノ接合での非弾性電流、局所加熱、 
熱散逸の第一原理シミュレーション 

研究代表者 中村 恒夫 
産業技術総合研究所・研究員 

 
超高速レーザー分光によるカーボンナノ 

チューブ・蛋白質合体の 
実時間ダイナミクス 

研究代表者 長谷 宗明 
筑波大学 数理物質系・准教授 

 
ファン・デル・ワールス密度汎関数の 

開発と応用 
研究代表者 濱田 幾太郎 

東北大学 原子分子材料科学研究機構・助教 
 

グラフェン構造を持ったシリコン平面 
二次元格子のエピタキシャル成長 

研究代表者 平山 博之 
東京工業大学総合理工学研究科・教授 

 
高強度パルス光の伝播を記述する 

マルチスケール・シミュレータの開発 
研究代表者 矢花 一浩 

筑波大学計算科学研究センター・教授 
 
A03 密度汎関数理論を超えて 
 
計画研究 

 
第一原理有効模型と 

相関科学のフロンティア 
研究代表者 今田 正俊 

東京大学 工学系研究科・教授 
研究分担者 三宅 隆 

産総研 ナノシステム研究部門・主任研究員 
研究分担者 中村 和磨 

東京大学 工学系研究科・助教 
連携研究者 小口 多美夫 
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大阪大学 産業科学研究所・教授 
連携研究者 石橋 章司 

産総研 ナノシステム研究部門・研究グループ長 
連携研究者 有田 亮太郎 

東京大学 工学系研究科・准教授 
連携研究者 藤森 淳 

東京大学 理学系研究科・教授 
連携研究者 辛 埴 

東京大学 物性研究所・教授 
 

第一原理系励起状態の多体論と 
高転移温度超伝導物質デザイン 

研究代表者 高田 康民 
東京大学 物性研究所・教授 

研究分担者 白井 光雲 
大阪大学 産業科学研究所・准教授 

研究分担者 前園 涼 
北陸先端科学技術大学 情報科学研究科・准教授 

研究分担者 前橋 英明 
東京大学 物性研究所・助教 

連携研究者 秋光 純 
青山学院大学 理工学研究科・教授 

連携研究者 上田 寛 
東京大学 物性研究所・教授 

連携研究者 大野 かおる 
横浜国立大学 工学研究院・教授 

連携研究者 斎藤 晋 
東京工業大学 理工学研究科・教授 

連携研究者 春山 純志 
青山学院大学理工学研究科・准教授 

連携研究者 是常 隆 
東京工業大学 理工学研究科・助教 

連携研究者 吉澤 香奈子 
東京大学 理学系研究科・拠点研究員 

 
スピンエレクトロニクス材料の探索 

研究代表者 佐藤 和則 
大阪大学基礎工学研究科・ 
特任准教授 

研究分担者 小田 竜樹 

金沢大学 数物科学系・准教授 
研究分担者 小倉 昌子 

大阪大学 理学研究科・助教 
研究分担者 野崎 隆行 

産総研 ナノスピントロニクス研究センター・研究員 
連携研究者 黒田 眞司 

筑波大学数理物質科学研究科・教授 
連携研究者 吉田 博 

大阪大学 基礎工学研究科・教授 
連携研究者 朝日 一 

大阪大学産業科学研究所・特任教授 
連携研究者 鈴木 義茂 

大阪大学 基礎工学研究科・教授 
連携研究者 赤井 久純 

大阪大学 海外拠点本部・特任教授 
連携研究者 下司 雅章 

大阪大学 ナノサイエンス教育センター・特任准教授 
 
公募研究 

 
ワニエ関数を軸とする 

準粒子自己無撞着法の新しい展開 
研究代表者 小谷 岳生 

鳥取大学 工学研究科・教授 
 

シリコン中原子空孔の 
量子状態シミュレーション 

研究代表者 斎藤 峯雄 
金沢大学 理工研究域・教授 

 
スピノーダル分解を利用した 

新規スピントロニクス材料及び 
デバイス応用に関する研究 

研究代表者 周 逸凱 
大阪大学 産業科学研究所・助教 

 
自己組織化酸化物ナノスピントロニクス 
研究代表者 田中 秀和 

大阪大学 産業科学研究所・教授 
 

 
コンピューティクスという新しい学術分野の確立には、A01 研究項目と A02 および

A03 研究項目の間の連携が不可欠である。異なる分野間の共同研究のためには、異なる

術語の相互理解がまず重要であり、それにより議論の深化が初めて達成される。そう

した相互理解のために、本新学術領域では「コンピューティクス勉強会」を開催して

いる。A01のメンバーとA02およびA03のメンバーからそれぞれトピックスを提供し、

時間をかけた議論を続けている。これまでに行われた勉強会の講演者とタイトルは以

下のようである。内容の詳細は、 
http://grape-dr.adm.s.u-tokyo.ac.jp/firstP/index.php?2011-3-3-%CA%D9%B6%AF%B2%F1 

にアップロードしてある。 
日時 講演者とタイトル 
2010-10-27 高橋(A01)：ぺタスケール計算環境における FFT アルゴリズム 

中村(A03)：第一原理 RPA 分極関数計算の詳細：擬ポテンシャル＋ 
平面波基底計算プログラムへの実装 

2010-12-8 前園(A03)： GPU 利用によるフラグメント分子軌道法 QMC 計算の 

http://grape-dr.adm.s.u-tokyo.ac.jp/firstP/index.php?2011-3-3-%CA%D9%B6%AF%B2%F1�
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高速化 
張(A01)： 固有値計算の実用的なニーズに関する数値解法 

2011-3-3 吉本(A02)： 平面波基底 第一原理計算プログラムとその課題 
須田(A01)： 京とエクサのアーキテクチャ 

2011-5-9 前園(A03)： 量子モンテカルロ法電子状態計算からの話題： 
最小印影探索の問題と、多体波動関数の節トポロジ 

重田(A02)：実空間(Grid)基底での Car-Parrinello MD と 
実時間 TDDFT に関して 

越智(A02)：GPU によるトランスコリレイティッド法計算 
2011-11-7 
2011-11-8 

小柳（領域アドバイザー）： 
計算科学者のための“コンピュータの基本原理” 

 
こうした勉強会は、次の段階として、A01 メンバーと他のメンバーの研究開発チーム

により、具体的な計算コードをターゲットとして、数理構造、計算構造を解析し、HPC
の技術によりプログラムコードの高速化に至れば成功といえよう。実際、A02 押山班と

A01 高橋班は、実空間密度汎関数法コード（RSDFT コード）をターゲットとし、数理

構造と計算負荷解析を行い、コードの改良に取り組んできた。ベクトル・スカラー演

算をマトリクス・マトリクス演算に変換する新しいアルゴリスムの導入、高橋班で開

発された固有値問題解法のための新しい計算手法の導入などにより、現在「京」コン

ピュータの 1000 ノード程度を使用し、1 万原子系の LDA 電子状態計算が 1 日程度で実

行可能となっており、その際の計算実行効率は 50%を超えている。この高効率は「京」

の数万ノードを使用した、100,000 原子から構成される Si ナノワイヤー計算で明確に示

され、2011 年度の ACM/IEEE Gordon Bell 賞を受賞した。 
他にもこうした共同は、A01 張班と A01 公募研究星班で行われ、論文として発表さ

れている[9]。また、CONQUEST（A02 押山班宮崎グループ）、OpenMX（A02 押山班尾

崎グループ）、RSPACE（A02 渡邉班小野グループ）、TAPP（A02 常行班）、MACE（A03
今田班）などの、異なる近似法と機能を持つ複数の第一原理計算コードに対して、A01
メンバーとの共同が進行中である。 
実験研究との共同も、もうひとつの重要な側面である。本領域の計画研究において

は、理論グループと実験グループを同一班に組織し、不断の共同を促進することを目

指している。とくに今田班においては、光電子分光実験との共同研究が進んでおり、

強相関物質に対して大きな成果が得られている[37,38]。また公募研究として 5 つの実験

研究も参加している。A03 佐藤班の提唱する、co-doping による半導体への磁性不純物

の高濃度注入は、A03 公募研究周班、田中班の成長実験によって、その有効性が確かめ

られつつある。また、A02 押山班でのシリセン（silicene: グラフェン上の Si 膜）に対

する原子構造・電子状態計算と、A02 公募研究平山班の成長と光電子分光実験との共同

が進行中である。 
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7. 研究費の使用状況 
研究費は主に、マルチコア計算サーバおよび加速装置 GP-GPU 付きの計算サーバの

導入と、若手研究員の雇用費に充てられている。300 万円以上の中型／大型設備の使用

状況は以下のとおりである。 
装置名    使用状況 
GP-GPU 計算サーバ

（485 万円） 
東京大学工学系研究科に平成 23 年度に納入され、現在順

調に稼働中。演算加速装置が DFT 計算にどのように効率

的に活用できるかのパイロット計算に活用されている。 
並列計算機システム

一式 [VT64 File Server 
7500 X-RM316]  
(約400万円) 

名古屋大学に導入され、新アルゴリズムの検証に活用され

ている。 

並列計算機システム 
+GP-GPU (635 万円) 

鳥取大学工学系研究科に平成 23 年度に導入され、その後

CPU を増強し、現在 8 ノードで稼働中。GPU を活用した

交換相互作用の厳密計算コードの開発、 ESM 法による電

極溶液界面の研究等に活用中。 
量子ダイナミクスシ

ミュレータ 
 （902 万円） 

大阪大学に平成 23 年度に納入・設置され、現在順調に稼

働中。物質中でのミューオン・プロトンの断熱ポテンシャ

ルエネルギー曲面（PES）の第一原理電子状態計算および、

第一原理量子シミュレーション Naniwa コードの開発に活

用中。 
クラスター計算機 
(約 400 万円) 

金沢大学に平成 23 年度に納入され、現在常時稼働中。電

界印加第一原理分子動力学法の開発と応用の研究に活用さ

れている。共同利用施設の大型計算機を高効率で使用する

ための計算コード開発に大いに役立っている。 
 
若手研究者の雇用に関しては、本領域発足後、延べ 10 名の博士研究員を雇用してい

る。年齢層は 27 歳～34 歳であり、平均年齢は 30.1 歳である。雇用期間中の論文発表

件数は 13、国内外での学会発表件数は 24 件、そのうち招待講演が 1 件ある。また 1
名は、フラーレン・ナノチューブ学会より 2012 年 3 月に若手奨励賞を受賞している。

本研究分野における人材育成に、本新学術領域研究が貢献していることを示している。 
総括班経費は、領域内研究会の会議費、若手の旅費、主催および共催の国際会議、

国内合同シンポジウムの開催費に、有効に使われている。共催した国際会議としては、 
 International Workshop on Quantum Simulations and Design, (September 27 – 29, 2011, 

Max Planck Institute, Dresden, Germany) 
 The 14th Asian Workshop on First-Principles Electronic Structure Calculations 

(ASIAN-14), (October 20 – November 2, University of Tokyo, Tokyo, Japan) 
があげられる。 
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8. 今後の研究領域の推進方策 
我々が提案しているコンピューティクスを基軸とする新学術領域研究は、世界的に

も類を見ないものであり、今世紀の科学を支える土台になることを期待している。コ

ンピュータ・サイエンス（情報）分野との共同により、既存の理論手法に基づくアプ

リケーション・コードをマルチコア超並列コンピュータ上で高速化する研究開発は、

RSDFT で大きな成功をおさめ、現在、他のアプリケーションでも共同研究が進行中で

ある。こうした共同研究は異分野間の不断の接触が必要であり、そのための場「コン

ピューティクス勉強会」をこれまで提供してきたし、今後もその充実をはかる 
しかし、本学術領域ではその先を目指すことも考えたい。それは既存の手法を超え

た新手法の開拓である。物質科学のターゲットに挑むための新理論手法の開拓におい

て、コンピュータのハード・ソフトウェアの特質を生かした手法を開拓することが重

要になってくるはずである。次世代、次々世代のコンピュータが得意とする演算を視

野に入れた新理論手法の開拓を目指したい。 
逆に、物質科学計算の立場から、未来のコンピュータ像を描くことも重要である。

それらをコンピュータ・サイエンス側に投げかけることにより、未来のコンピュータ

開発に資するとともに、「コンピューティクスによる物質デザイン」をより現実的なも

のにすることができる。 
 若手の人材育成も新学術領域研究の重要なミッションと考えている。上記のような

コンピューティクスの確立のためには、両分野に精通し、両者をつなぐ人材が必要で

ある。計算物質科学イニシャティブとの連携により、当該大学院での教育とも連携し、

人材育成に努力したい。幸い領域内研究会には毎回 200 名弱の参加者があり、彼らの

多くは若い世代である。彼らの研究活動を総括班でサポートすると同時に、彼らが前

面に出て活躍したくなるようなコミューニティを形成したい。 
 国外との連携も重要な因子である。欧州には Psi-k2 と称する第一原理計算のコミュ

ーニティがある（Chair: Risto Nieminen, Finland）。実際、昨年 10 月には Dresden におい

て、共催の国際シンポジウムを開催した。またアジア地域では、本領域代表者らによ

り、Asian Workshop on First-Principles Electronic Structure Calculations が開始され、昨年

はその第 14 回目が東京大学において開かれた。アジア、欧州、さらにはアメリカを含

むコミューニティが形成されている。こうした国際的な場に、日本の研究者とくに若

手研究者が積極的に参加していくことを奨励したい。本年 10 月には大阪大学において、

International Symposium on Computics: Quantum Simulation and Design (ISC-QSD)が開催予

定である。 
物質科学において理論（計算）研究と実験研究の共同あるいは相互作用は不可欠の

ものである。本領域内でのそうした相互作用は着実に行われているが、量的には不十

分かもしれない。参加している実験研究グループの数が少ないことにも起因している

が、それでも共同を促進させるために、A02 および A03 研究項目に参加しているグル

ープ、さらには領域外の実験グループ、理論グループも交えた、実験・計算コロキウ

ムの定期的な開催が有効と考えられる。今年度以降、こうした機会を設ける予定であ

る。 
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9. 総括班評価者による評価の状況 
本新学術領域では、研究活動および領域運営に関して評価・助言を受けるため、下

記の方々に領域アドバイザーをお願いし、総括班ミーティング・領域研究会にお招き

して有益なご助言をいただくとともに、分野横断的レクチャーをもお願いし、それを

研究活動に反映させてきた。今回、中間評価の機会に改めて本新学術領域研究のこれ

までの活動と今後について、以下のコメントをいただいた。原文のまま掲載する。 
 
寺倉 清之 氏 （北陸先端大学シニアプロフェッサー、産総研名誉リサーチャー） 
科研費「新学術領域研究」の本グループの活動は、一言で云って、活発に、かつ伸

び伸びと進められている。「京」プロジェクトが、ややもするとトップダウン的な傾向

を強く持って進められている一方で、本プロジェクトでは、自然体で計算科学の基盤

的な研究活動が進められつつあることは、学問の進展の上で大変望ましいことである。

２つのプロジェクトが相互によい影響を与えつつ進行していくことに期待している。 
一昔前の計算科学プロジェクトとの顕著な違いとして、計算科学分野と計算機科学

分野の連携が重視されていることが印象深い。本プロジェクトは３つの班からなって

いるが、第１班は「計算機アーキテクチャと高速計算アルゴリズム」であることにも

顕著にそのことが見受けられる。こうした方向への発展は、「京」プロジェクトがもた

らした影響によるところが大きい。超並列計算の必要から、基本的なアルゴリズムの

見直しが必須になり、効率的な超並列計算のために計算機アーキテクチャにまで踏み

込んだ、プログラムのチューニングの必要性が認識されてきた。とはいえ、計算科学

と計算機科学の連携は、実際にはそれほどは広く行われている訳ではない。そこで、

本プロジェクトでは、プロジェクト全体の研究報告会の折に、計算機科学の最先端の

講演を組み込むだけでなく、「勉強会」をかなり頻繁に開いて、計算科学と計算機科学

の情報交流の場としている。こうした活動は、「京」の次に登場すると期待されている

エクサスケールコンピュータへの対応まで見込んだものであり、代表者の押山教授が

熱意を持って進めている。 
計算科学と実験科学の連携は、これまでの計算科学においても重要視されてきたこ

とである。しかし、例えば今年の 3 月に開かれた研究会では、全２９件の口頭発表の

うち、3 件が計算機科学関連、4 件が実験関連であったことからも、本プロジェクトで

実験研究との連携を強く進めようとしている姿勢が感じられる。プロジェクトがスタ

ートしてようやくほぼ 2 年が経ったので、そろそろ実験研究との共同研究の顕著な成

果が具体的に見えてくることを期待したい。 
従来、研究を実験、理論、計算科学の鼎立とみなす考えがあったが、ここに計算機

科学が加わると 4 本の柱になる。最後に注文を述べるとすると、本プロジェクトでは

表だって言われていない、理論研究との連携にも配慮して欲しい。計算が大規模にな

ると、得られた結果の背景にある基本的な物理の理解が困難になる傾向がある。 
 
塚田 捷 氏 （東北大学原子分子材料科学高等研究機構・特任教授） 

本新学術研究領域は京計算機など新世代コンピュータの画期的な進展状況を受けて、

計算物質科学とコンピュータ科学の連携を強固にしつつ、各分野における基礎研究を

飛躍的に向上させるという野心的な企画を実現すべく形成された。計算物質科学分野

では電子相関、ナノ形状効果、動的非平衡現象などを研究する「複合相関・非平衡ダ

イナミクス」という課題が設定され、密度汎関数理論を主軸とした先端的大規模ダイ

ナミクス計算、密度汎関数理論を超える計算手法の開発、強相関系への計算アプロー

チの他、結晶成長、生体反応、光励起などダイナミカルな現象の計算科学的な研究が

力強く推進されている。その多くは従来の計算資源によっては、十分な研究に踏み込
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めなかったものであり、新世代コンピュータを積極的に活用する時宜にかなった意欲

的な研究である。今年度も前年度の活動をさらに発展させた興味深い独創的な結果が

生み出されており、参加研究者のすぐれた能力が発揮されている状況が認められる。 
また大規模計算の推進においては、計算機の特性を有効に利用して計算目的を効率

よく達成するための、最適なアルゴリズムの研究がますます重要性を増している。本

新学術領域研究では新世代、次世代 HPC における新しい超並列アーキテクチャなどの

研究と共に、物性科学の諸問題における新規な数値解法が試みられ、最適アルゴリズ

ムが探索されている。本新学術領域研究では、計算物質科学者と計算機科学者という

異分野の研究者が緊密な情報交流をしながら、共通の問題意識で計算科学の将来的な

課題を研究するという、従来試みられなかった新しい取り組みを行っていることでも

高く評価できる。 
 

小柳 義夫 氏 （神戸大学システム情報学研究科・特命教授） 
新学術領域研究「コンピューティクスによる物質デザイン：複合相関と非平衡ダイ

ナミクス」は、大規模コンピュータシミュレーションによる物質科学の研究を、コン

ピュータ科学の専門家と密接な連携を保ちつつ行おうとするプロジェクトで、私はコ

ンピュータ科学からの助言をすることでアドバイザの任を頂いた。 
コンピュータを用いた計算科学の特徴は、従来の諸分野とは異なり、学際性がきわ

めて高いことである。物理、科学、工学などの違った分野で、モデル化、計算手法、

数値アルゴリズム、計算結果の解析などで共通する面が非常に多い。それのみならず、

諸分野とコンピュータ科学との間にも共通する問題が多く、この二重の学際性こそが、

計算科学の大きな特徴である。 
その意味で、この新学術領域研究は計算科学の学際性を戦略的に推進している模範

的な研究プロジェクトである。典型的な成果として、SC11・ゴードン・ベル賞を取っ

た RSDFT は、この連携が大きく実った好例と言えよう。私も、この研究グループのた

めに「計算科学者のためのコンピュータの基本原理」という連続講義を行ったが、物

理研究者、コンピュータ科学者を交えて活発な議論が行われたことは強く印象に残っ

ている。 
ただ、分野間の交流は双方向的であるべきで、けっして「直流」となってはならな

い。物理研究者がコンピュータ科学の成果を活用して研究を発展させることは重要で

あるが、物理学からコンピュータ科学へのフィードバックも必要である。とくに、「京」

コンピュータ計画の初期や、現在のエクサスケールコンピュータの戦略を議論すると

きには、自分たちの計算をもっとも効率よく実行できるコンピュータをデザインする

（あるいはそれに協力する）ことが必要になる。今後、本領域研究がそのような場面

で活躍する人材を育てていくことを期待する。 
 

藤原 毅夫 氏 （東京大学大学総合教育研究センター・教授） 

本新学術領域研究の主要課題は、物質科学を中心に据えた、計算理論と計算物質科

学の共通基盤の形成という面であると考える。 
これまでの計算物理学の発展の過程では、初期の段階では物理研究者が自身でコン

パイラーを意識しながらプログラムを書くことに努力してきたし、その後はコンパイ

ラーの発展により特別に高度な工夫を要求しないようになった。しかし今後の超大型

計算の中では、計算の規模によりアルゴリズムを変えていかなくてはならないという

ことが、かなり明瞭になっており、計算物理の研究者の負担が、これまでに比べて非

常に大きくなっている。 
このような観点から、研究項目 A01 における「超大規模計算アルゴリズムの形成」
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に関する成果に、最も興味深く注目している。自動チューニング、さらにはコンパイ

ラーまで議論が進むことを期待する。大規模線形計算に関しては、Krylov 部分空間法

の議論が計算理論として大きく発展している。今後、GPU の活用などを含めて、一般

的に使い易い手法開発などの面で議論が進むことを期待している。計算機アーキテク

チャとアルゴリズムに関する研究の一つの発展として、RSDFT（Real Space Density 
Functional Theory）コードの開発およびその成果としての 2011 年 11 月ゴードン・ベル

賞受賞は、本課題の成果として大変ふさわしいものといえる。また多体問題と第一原

理計算の融合手法の発展については、世界をリードするものであり、合わせて本新学

術領域の成果として高く評価すべきである。 
全体として、研究成果は当初の期待を超えたものであるといえよう。 

 
飯島 澄男 氏 （名城大学教授、産総研ナノチューブ応用研究センター長） 
評者は新物質材料の生成やそれらの物性評価にかかわる実験研究にかかわっていま

すが、その立場から本プロジェクトの進捗状況を拝見しています。材料の特性はすべ

て第一原理に基づき理解できる、という程度に計算科学をとらえている材料研究者で

あることをお断りしておきます。本プロジェクトでは新物質のデザインとして、特に

複合相間と非平衡ダイナミックスを取り上げ、より現実に近い物質及びその現象の理

解を強調しておりますが計算科学の発展過程では当然の流れのように思います。扱う

領域の多様性から、いくつかの課題を中心に研究班を設定し、それぞれの分野の最適

研究者を結集しておりこのプロェクトの研究体制から新奇な研究成果が生み出される

ことは自明のように思います。 
さて、プロジェクト全体を改めて拝見して、評者に関わる研究課題が実施されてい

ることを再認識し、計算科学と評者の研究分野が極めて近いことを再認識する次第で

す。これらについて以下に列記してみます。 
最新の電子顕微鏡を駆使すると原子一個の内殻電子エネルギー損失スペクトル

（EELS）が観測可能になっています。さらに最近の実験では、EELS と同時に一個の

原子から XPS を観測することに世界で初めて成功しています。この場合、孤立原子は

カーボンナノチューブ内にドープされたものです。XPS は半導体中の不純物同定に使

われていますが、ナノチューブに閉じ込められた試料ではバルク中の不純物の観測に

比較し、より簡単環境なのでより詳細な検討ができるのではないかと期待しました。 
本プロジェクトでは、複雑なたんぱく質ロドプシン内に置かれたレチナール分子の

光吸収機構の解明に取り組んでおられますが、われわれの実験では、カーボンナノチ

ューブ内にレチナール分子一個を閉じ込めることもできるので、ロドプシンより簡単

なシステム中におかれたレチナール分子の、光吸収機構のアナロジーとして検討でき

るのではないかと思いました。 
もう一つの例は、生体内に埋め込まれたナノカーボンクラスターの赤外線による加

熱機構の解明です。Photo-thermal-therapy と呼ばれる温熱療法では生体内の腫瘍などの

特定部位に金クラスターを配置し、これに近赤外線照射しその部位の温度を制御して

がん細胞などの増殖を阻止するというものです。われわれの実験では金クラスターよ

りナノ炭素クラスターがより優れているという結果を得ています。近赤外線照射でク

ラスター温度を正確に制御することが望まれていますが、ナノ構造体の熱拡散の問題

として、コンピューティクスから貢献できる分野ではないかと思いました。 
 


