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研究成果の概要： 
 量子シミュレーションにおける局所密度近似を超える手法や大規模系を扱う手法を開発する
とともに、それらを用いた計算機マテリアルデザイン応用研究を実施した。その成果は３回の
国際会議および多数のミニワークショップ、研究成果報告会を通じて公開・普及された。 
 
交付額 
                               （金額単位：円） 

 直接経費 間接経費 合 計 
2005 年度 1,900,000 1,900,000 

2006 年度 3,000,000 3,000,000 

2007 年度 3,700,000 3,700,000 

2008 年度 9,100,000 9,100,000 

総 計 17,700,000 17,700,000 

 
 
研究分野：数物系科学 
科研費の分科・細目： 
キーワード：量子デザイン、量子シミュレーション、計算機マテリアルデザイン 
 
１．研究開始当初の背景 
環境に負担をかけず、効率的に新しい材料は
デバイスを開発するための手法として計算
機マテリアルデザイン手法がある。この手法
の利点は認識されていたが、広く開発研究に
適用するためには量子シミュレーションの
精度と規模を飛躍的に高める必要があった。 
 
２．研究の目的 
量子シミュレーションの性能を飛躍的に高
めるために (1) ¥密度汎関数法の局所密度近
似を超えた計算手法を開発する、(2)大規模系
を扱えるオーダーN法などの手法を実装する、
(3)それらを実装し実用計算に用いることの
できる量子シミュレータを開発する、(4)量子
シミュレーションを用いた量子デザインを
行い、その実証実験を行う、(5)開発した送付

とウェアの公開と普及を行う。 
 
３．研究の方法 
(A01)新しい第一原理計算手法の開発、(A02)
量子シミュレータの開発・公開と普及、(A03)
計算機マテリアルデザイン、の３研究項目を
設定し、領域を通じたコミュニティー内の情
報の交換、研究連携のもとに研究を推進する。 
 
４．研究成果 
 大規模系に適用可能な超並列大規模量子
ダイナミクスシミュレータの開発とその応
用研究が行われ、GW 手法を導入した上でのベ
ンゼン分子等のエネルギーギャップの計算
や、有機分子と金属表面の電子状態、フォノ
ン計算と超伝導系の探索、シリコン中不純物
の拡散制御の研究が進展した。近似を用いず



にオーダーN を実現することのできる遮蔽
KKR とフルポテンシャル KKR を組み合わせた
オーダーN・フルポテンシャル KKR 法が開発
され、金属・半導体ショットキー接合などの
サブミクロン厚さをもつ薄膜計算に適用さ
れて、界面状態などの多くの新しい知見が得
られた。密度行列を用いてオーダーN を実現
するプログラムパッケージ CONQUEST が英国
グループと共同で開発され、約 23000 原子ま
での系が扱えるようになった。この手法を用
いて水溶液中の DNA１０塩基対に対してセル
フコンシステント計算が可能であることが
示されるとともに、イオンチャンネル
gramicidin-A に対する理論的研究がなされ
た。LDA での範囲では困難な軌道偏極等の秩
序状態の記述を目指して GW 法を基づく第一
原理電子状態計算のコード開発が進められ
た。異なる階層のシミュレーションを統合す
るための新しいタイプのハイブリッドシミ
ュレーション手法が開発され、その応用とし
てグラフェンにおける点欠陥周辺の構造緩
和の問題が扱われた。 
大規模系に適用可能な超並列大規模量子ダ
イナミクスシミュレータの開発とその応用
研究が行われ、GW 手法を導入した上でのベン
ゼン分子等のエネルギーギャップの計算や、
有機分子と金属表面の電子状態、フォノン計
算と超伝導系の探索、シリコン中不純物の拡
散制御の研究が進展した。近似を用いずにオ
ーダーN を実現することのできる遮蔽 KKR と
フルポテンシャル KKRを組み合わせたオーダ
ーN・フルポテンシャル KKR 法が開発され、
金属・半導体ショットキー接合などのサブミ
クロン厚さをもつ薄膜計算に適用されて、界
面状態などの多くの新しい知見が得られた。
密度行列を用いてオーダーN を実現するプロ
グラムパッケージ CONQUEST が英国グループ
と共同で開発され、約 23000 原子までの系が
扱えるようになった。この手法を用いて水溶
液中の DNA１０塩基対に対してセルフコンシ
ステント計算が可能であることが示される
とともに、イオンチャンネル gramicidin-A
に対する理論的研究がなされた。LDA での範
囲では困難な軌道偏極等の秩序状態の記述
を目指して GW 法を基づく第一原理電子状態
計算のコード開発が進められた。異なる階層
のシミュレーションを統合するための新し
いタイプのハイブリッドシミュレーション
手法が開発され、その応用としてグラフェン
における点欠陥周辺の構造緩和の問題が扱
われた。 
 磁性制御による動的量子反応デザイン手法
の開発と応用をターゲットとして、磁性を制
御するための人工ナノ構造のデザインおよ
びこのようにデザインされた人工ナノ構造
により新たに付加される磁性の化学反応に
対する効果について研究が行われ、鉄表面上

の白金薄膜への酸素分子の解離吸着におけ
る動的過程のメカニズムが解明された。酸化
物絶縁体とハーフメタルとの界面がデザイ
ンされるとともに、種々の磁気抵抗素子の輸
送特性が解析された。実空間差分法を用いた
第一原理分子動力学シミュレーションコー
ドが開発・整備され、それを用いたナノ構造
の電子輸送機能のデザインが行われた。高圧
極限下での新しい物質合成を目指した種々
の量子シミュレーションが行われ新磁性物
質 CaNの高圧物性に関する研究が進められた。
実空間密度汎関数法をチューニングするこ
とにより大規模なナノ・バイオ物質のデザイ
ンが可能となった。このコードを用いて
10701 Si 原子それを終端する 1996 水素原子
を含む量子ドットの世界最大規模の DFT電子
状態計算が行われた。計算機マテリアルデザ
インエンジンの開発と応用として高いキュ
リー温度をもつ希薄磁性半導体合成のため
のドーピング、ナノスケールの自己組織化を
利用した磁性半導体設計、IV 族半導体ベース
環境調和希薄磁性半導体のデザイン等が実
施された。量子ハイブリッド分子動力学法を
用いて、溶媒等もふくむ RNA 蛋白質複合体に
おける酵素触媒反応について「まるごと」シ
ミュレーションが行われた。近年量子スピン
ホール効果が注目を集めているがビスマス
薄膜の種々の構造が量子スピンホール効果
を起こすか否かが理論的に調べられ、(111) 
1-bilayer は量子スピンホール相になること
が示された。強磁性体中を流れる電流が微視
的交換相互作用を通じて磁化におよぼすス
ピントルクとその反作用としてのスピン駆
動力に関する理論が構築され、その計算手法
およびスピン緩和の効果を扱う事のできる
微視的計算手法の開発研究が行われた。 
 実証実験の一環として、酸化物半導体を母
体とする希薄磁性半導体とマルチフェロイ
ック材料に対するラマン散乱や電子顕微鏡
観察などによる実験的手法によってその基
礎的物性が調べられた。CMOS デバイスへの金
属電極と高誘電率ゲート絶縁膜の導入にお
いてゲート電極材料の実行仕事関数の制御
が課題となっている。実行仕事関数の変調現
象を説明する理論モデルを実験的に検証す
るために、酸素空孔や界面軌道混成に加えて、
Hf 系酸化物中の格子間酸素による影響が調
べられ、理論モデルとの良い一致が確認され
た。超短時間で時々刻々変化する物質の構造
や機能をワンショットベースで実時間可視
化できる「時間・周波数 2次元実時間イメー
ジング分光法」が開発され、これを用いた
種々の超短時間現象の実時間イメージング
による研究が進められた。分子線エピタキシ
ーにより作成された GaGdNナノロッドに対し
てその形状と Gd 濃度との相関が明らかにさ
れ、その室温における強磁性的振る舞いが観



察された。 
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