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--- L^-ZT  --- 

1ī 10ĢǶĭǷ 
 
 

7=3Y`Ǹ-----  
 
13:00-13:30   O10-1 [Ţ�ƵŚ] ĳðƙǶĲsõĺÏÚǷ 

“Ĕ�½��N:J^=L55H/` TSUBAME2.0
� 3.0��Ǆ£” 

13:30-13:50   O10-2 áñôŁǶƅōÏÚǷ 

“)Z5ƾŽ�4WS`-ƾŽ�÷ÃÉę�” 
13:50-14:10  O10-3 óñŤ±ǶsǍÏÚǷ 

“ǆ�¨œ���
�¡ŰfÃcČ�ǡîČǻĻǃ�

ǎƓǅ¡�}¸ōĘ¡ǅ¡” 
14:10-14:30  O10-4 ŉŎþ÷ǶĲsÏÚǷ 

“àǲ�3SX]b3Y`��� 3,4,5,6,8,12 ōǿƐ

I`Ob\@Q-ZJ” 
14:30-14:50  O10-5 ðĮźùǶ´¯ìÏÚǷ 

“5I`Ɖ����×Ɖ�ėā `1`K\3SX]

b3Y`” 
 
14:50-15:10 --- wđ --- 
 
 

7=3Y` 2-----  
 
15:10-15:30  O10-6 ƨrĐÑǌǶĲsõĺÏÚǷ 

“-ZJ$`BEĻǃ�L^bKǬĈǖƱŘ�Ǧ×ţ

ďƱƆ” 
 

®ǫůƫǶOǷ 



15:30-15:50  O10-7 ƃĳŻƿǶISSPǷ 
“ƽǇ�ǥŌ���BE*WH3:�Ƅc©Ŧ3SX
]b3Y`” 

15:50-16:10  O10-8 °ǑÒçǶĲsÏÚǷ 
“Ƅc©Ŧ�Ç�	 I Ä,Z5]b@£²š�ĸ×Š
yèưĴ” 

16:10-16:30  O10-9 ³ŜǰÔ×ǶISSPǷ 
“÷ǨōÇûƄc©ŦƱƆ/bA�Ǘů�9b5/b
A��Ǘ�µ
�” 

 

 
16:30-18:00    Q5:b7=3Y` 
 
 
18:00-20:00   ĒƮxǶ(J$>[ Ƿ 
 
 
 

 
 
 

 
 
 

 
 
 

 
 
 

 
 
 



1ī 11ĢǶǓǷ 
 
7=3Y` 3 -----  
 
10:00-10:30  O11-1 ÏÉ±þǶsǍÏÚǷ 

“Ǐ£š¦è���
�ŞĿǜ�©×aǦ×Ļǃ�ľ
ƛ” 

10:30-11:00  O11-2 ĲĆƇ±ǶsǍÏÚǷ 

“Ƅc©ŦJ&E`ƱƆ�ƞ¡ƱƆŧÌ” 
 
11:00-11:10 --- wđ --- 
 
 

7=3Y` 4 -----  
 
11:10-11:30  O11-3 ŗǋƙǶĲsÏÚǷ 

“Ǐ£:`:\©×5"=<�Ǚ�Ƅc©ŦƱƆ” 

11:30-11:50  O11-4 éūƁĽǶǓŊÏÚǷ 
“Ǧ×ŕ���� Tl/Si(111)ƫǨ��
��Ǧ×��
5N,@\��Ɨå” 

11:50-12:10  O11-5 [Ţ�ƵŚ] ³ĮƢƤǶǵÏÚǷ 
“ƱƆšČšŦ�ůí����/`IXb:ŏŪ�Ɨ
�ġ” 

 
12:10-13:10    ĥǮ 
 

13:10-13:40   ?!5(=3Y` 
 
 

 
 

®ǫůƫǶOǷ 



7=3Y` 5 -----  
 
13:40-14:00  O11-6 ÛūóçĝǶĲsÏÚǷ 

“5I` "5yèƉ�ŮöOb\ ĵ” 
14:00-14:20  O11-7 ĶŝǞcǶĠśÏÚǷ 

“5I`dǐǩƻyè��5I`ƽǇŲp�Ū�ȀM

,@\” 
14:20-14:40  O11-8 ÈūƸ»ǶǯǍÏÚĲsǷ 

“Ǧ×aJ&E`Ɖ�ǁƨ ĵ�Ĝ�ƒ�ǀ�ƕŌ�

��ŷž” 
 
14:40-15:10 --- Coffee break --- 
 
 

7=3Y` 6 -----  
 
15:10-15:30  O11-9 ĶŜÙǶũĺĖƪƏ²ŷžĕǷ 

“oŀ�FGbAV?\�Ǧ×ţď�Ĝ�Űŷž” 

15:30-15:50  O11-10 ~ƨøƭǶISSPǷ 
“,Z5:¡Ű÷ÃÉŦƴ�Ū��ĂŲǙǦ×Ɖ��

��Úyèü�Ĝ�Űŷž” 

 
15:50-16:00 --- wđ--- 
 

 

7=3Y` 7 -----  
 

16:00-16:30  O11-11 [Ţ�ƵŚ] Roderich Moessner 
       (Max Planck Institute for the Physics of Complex Systems) 

“Dipolar order by disorder in the classical kagome 

Heisenberg antiferromagnet” 
 



16:30-17:00  O11-12 ÀŒÝƊǶĲ¤ÏÚǷ 
“ŅkŸŶİĞ��Ÿ�ľĻ�Ǚ�ƱƆšŦÚŰ 
L^b<” 

17:00-17:30  O11-13 ÜƨþzǶũĺĖƪƏ²ŷžĕǷ 
“ŀgvoŀǦŇǗů�µ
� ab initio MD «�
Informatics����ƌ�” 

 
 
 

 
 
 

 
 
 

 
 
 

 
 
 

 
 
 

 
 
 

 
 
 

 
 
 



--- Q5:b7=3Y`  --- 

10Ģ(ĭ) � 16:30 ~ 18:00 
  
P-1  “Ħǘ�ØãüņǙĜŌ���ſ£O#ƋBEĻǃšƹ�ƳǦǙ

Ĝ�ƱƆ” 
Ćƨ úĊ(ĲsŦżÏÚ) 

P-2  “ǹŀ�ǒ×Ɖ��
�%`:`-\U`@5N,@\” 

  ūj Þ(ĲsÏÚ) 
P-3  “Ca2-xSrxRuO4��
�ǐ�Ǧ×�Ǚ� FLEXưĴ” 
  Ʀó űm(ĲsÏÚ) 

P-4  “RuǏ£š��
� RuO6� tilting�Ǚ� FLEXưĴ” 
Ʀó űm(ĲsÏÚ) 

P-5  “I7`ƻyè��ǺG`AĬ ļÄ� FLEX���ưĴ” 

  ƣâ �ǭ(ĲsÏÚ) 
P-6  “?!Z=,Ǧ×Ɖ�-(BEDT-TTF)2I3��
�ĿǜƳƺ8^%D\

+bëÁţď” 

 Ǔê Ñǌ(ĲsÏÚ) 
P-7  “H\5����¼�ƫǨ�ƻǴǂƳǦǙĜÎ£�Ƅc©ŦƱƆ” 
  ~ƨ Ǳh(ƅōÏÚ) 

P-8  “GaP¼ř�ÑǞǦŇİĞ�šƹ?2"`” 
  ²ū ƖĀ(ĲsÏÚ) 
P-9  “÷ǨōÇû+PAW Ō���ŲæƴŰƄc©ŦǦ×ţďƱƆ�à

Ƭ L10Ä²Ǔ�ƍħŸŃŮġČ�ƱƆ” 
éį Ñc(ũĺĖƪƏ²ŷžĕ) 

P-10 “�Ǧ×Ƅc©Ŧ-[b`ǙĜŌ���JZb]`�×���ƺ
5N,@\” 
Ǒ® Ɵ±(ISSP) 

P-11 “Ab initio Modelling of the Hydrogen Adsorption on Pt(111)” 

Tran Thi Thu Hanh (ISSP) 
 
 



P-12 “Symmetric Tensor Decomposition Description of Fermionic 
Many-Body Wavefunctions” 

  Ĺı Ŗ(ISSP) 

P-13 “ƠƋÍĎÄÑǞǦŇ��
�Ǐ£Ǌ�æ�Ǚ�Ɨå” 
  ÅǑ tÑ(ĲsÏÚ) 
P-14 “@Z`5/[]">!=AŌ�nǤ|Ųǁ{�Ç�	ŲǙō¡

ǙĜ�Īǉ£���¼�G`AƱƆ��ǉŪ” 
 ƼĨ Łl(ĲsÏÚ) 
P-15 “ǧÐşÄËÇæ�¶��ǽǾǼƉ�æ�'b;bN ŌƄc©

ŦƱƆ” 
ÏÊ ěǣ(Ŧ£Úŷžĕ) 

P-16 “Ƅc©Ŧ O(N)ƱƆL^-ZT CONQUEST ��
�ëÁƽǇ�
Īǉ£” 
jū Ą×(šƹaİĞŷžľĻ) 

P-17  “Monte Carlo Simulations of Structure and Properties of 
Polyolefins” 

  Krzysztof Moorthi(dr£ÚķÿxŹ)  
P-18 “ł��dƯĸ×F"8`M\,V?\��
�ŲƾŽ” 

ūı t(šƹaİĞŷžľĻ)  
P-19 “5I`Ɖ�ªãæƯ£H=.b4�i�£�Ǵƈü£” 

Âe ǈº(ISSP) 

P-20 “ALPS/diagonalization�i�£���J$\S'`Ɖ��ċŪ�
Ʋ�” 
q¥ò t(ISSP) 

P-21 “¡ŰŮġČ�ć�Ū��ǒ×ŲƾŽ�Ĝ�ŰưĴ” 
Üū Ŵm(ĲsÏÚ) 

P-22 “ëĕ Z2M[b|Ų�ǒ×V`>(\^ƱƆ” 

Įï ƭc(ĲsÏÚ) 
P-23 “Lennard-JonesƉ�ƩưĩƐ” 

őǑ �Ñ(čÖÏÚ) 

P-24 “�ğŐe�ƜƹƝƉ�Ļǃăē” 
ơ Ǣu(ISSP) 



P-25 “ťţM3,\��¢���M3,\�ăţňßľĻ�ưģ” 
Âe ��(�ƥ�ńÕ×ÏÚ) 

P-26 “Quantum Monte Carlo study of high-pressure cubic TiO2” 

�¿ Ŕ(¤ǝ�ƂżÚĖƪÏÚǛÏÚ) 
P-27 “H"^,^ Ǐ£š Y2Mo2O7 ��
�5I`ƽǇšŦ�Ƅc©

ŦƱƆ” 

¹ð ä(ũĺĖƪƏ²ŷžĕ) 
P-28 “Ħǘ�ØãüņǙĜŌ�ãüņǙĜĚ¡ƴ���ǧğŠƍ²�

Ĝ�ǴƈüƱƆ” 

ƚ Ĥ÷(ĲsŦżÏÚ) 
P-29 “ƱƆľR>[ \?2"`�ą��¼�ƫǨaŬǨBEǪÆ��


�¬ċưĴ�” 

¾Ʒ ǣŋ(ÏǚÏÚ) 
P-30 “Ƅc©Ŧǒ×3SX]b3Y`���ƫǨaŬǨBEǪÆ��


�¬ċưĴ” 

ð Ƙ÷(ÏǚÏÚ) 
P-31 “ŸČƧƝ�Ǧ×ţď«�ŸŃŮġČ���ǦŬ ĵ�Ƅc©Ŧ 

ƱƆ” 

  ū® ƭ�(ǓŊÏÚ) 
P-32 “@Z=LQ>`3W\jPb6ĸ×V?\��
�ƎƑ�ǪÆ 

�Ƃţď” 

ǔĭ Ǡ±(�ýųƀÏÚ) 
P-33 “>`9\D=@_b,Î�Ō�Ǘů” 

©ū �ƞ(sǍÏÚ) 

P-34 “BEĻǃŸČ�G\,F#8` ĵ” 
éŭ �o(ĲsǦľÏÚ) 

P-35 “ B:b8 TiO2(101)ƫǨ�·ŵ�� 7@C@[\�×�Ǧ×
ţď” 
ǟū Ŵu(šƹaİĞŷžľĻ) 

P-36 “·ŵĻǃ��×ǳĸ�Ũ���×��
�ǁƨ ĵ” 

§ƶ ƤƔ(Ŧ£Úŷžĕ) 
 



P-37 “ǕƫǨ��ē��ĠÓFC(Tšƹ�3[7`�” 
Ǵĭ Ɗģ(ĲsÏÚ) 

P-38 “(0Uĸ×¬ĂŸČ��Ĝ�æƯ£���ŷž” 
Âr ĉ(ĢĮ©×�ŷžǗůľĻ) 
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我が国初のペタフロップススパコン TSUBAME2.0と 3.0への進化 

松岡聡 (東京工業大学) 

 

 現代のスーパーコンピュータはペタフロップスからエクサフロップスに向かおうとして

いる。しかし、その原動力であった過去よりの「10年で 1000倍」の性能のスケーラビリ

ティの達成が困難になっている。その律速要因は主に電力の限界と、メモリ・ネットワー

ク・ストレージのバンド幅の欠落、つまり、半導体/VLSIのフィーチャースケーリングによ

る計算能力の向上に対してシステムの転送バンド幅の相対的な縮退に起因する。これらを

今後解決していかなくては、スパコンの大幅な性能向上は不可能である。 

東京工業大学・学術国際情報センター(GSIC)が各社と共同で開発し、2010年 11月にわ

が国初のペタフロップススパコとして稼働した TSUBAME2.0[1]では、それの諸問題を解

決するために、JST Ultra Low Power HPCなどの研究成果を応用し、メニーコアプロセッ

サである GPUによる百万並列レベルの超並列化と高メモリバンド幅の確保や、最新のシリ

コンフォトニックデバイスによる 220テラビットの高バイセクションバンド幅ネットワー

クの構築、更にはシリコンストレージである SSDによる高バンド幅・低レーテンシ I/Oな

どの活用など、最新技術を駆使して世界トップレベルの省電力とコンパクト化、低コスト

化を実現した。またそれらハードウェア有効活用できるシステムソフトウェア・ライブラ

リ・プログラミング環境を研究開発・整備することにより、ペタフロップス級へ多くのア

プリケーションがスケーリングする事を達成した。 

 過去二年以上の TSUBAME2.0の運用において、全国共同利用やHPCIを含む登録ユー

ザは数千人にのぼり、マシン全体は高い利用率を示しており、GPUの利用率も 50％を超え

ている。企業の利用も累積で 100社にも上る。のみならずペタフロップスのスケールの性

能を示すアプリケーションは 10以上もあり、物性・医療・環境など数々の分野をカバーし

ている。これにより、TSUBAME2.0は世界のリーディングスパコンと認知され、2011年

11月の ACMゴードンベル賞や 2012年の文部科学大臣表彰を含む、数々の賞を受賞し、東

工大の技術エクセレンスを示すシンボルの一つにもなっていて、多くの見学者が訪れてい

る。 

今後は 2020年近辺のエクサフロップスのスパコンは今の 1000倍の 10億プロセッサの

マシンとなると言われており、そのようなスパコンの性能目標達成は従来と比較して決し

て容易ではなく、多くの技術課題に現在直面している。我々は、これらの解決のために、

更なる省電力化・高信頼化・超並列のプログラミング・超高速 I/Oなどに関する研究を推し

進めるだけでなく、その成果をいち早く TSUBAME2.0の後継である TSUBAME2.5, 3.0

などに適用し、実証を進めていく計画である。 

 

文献 

[1] http://www.gsic.titech.ac.jp/TSUBAME_ESJ. 



ガラス転移とジャミング転移の平均場描像 

筑波大・数理物質 1 宮崎州正 1、尾澤岬 1、黒岩健 1、池田昌司 1 
 ガラス転移とは、低温に冷却した液体が結晶化し損なって、ランダムな配置を保ったま

ま分子たちが動けなくなってしまう現象である。ガラス転移は液体に限らず、高分子系や

コロイド分散系など幅広いソフトマターで普遍的に観測される現象だが、その本質は未だ

に明らかになっていない。これに似た現象にジャミング転移がある。大量の剛体球を箱に

注ぎ入れると、驚くべきことに箱いっぱいにランダムに詰まった剛体球の数密度は何回実

験をしても６４パーセントになる。これがジャミング転移である。剛体球はびっしり詰ま

った状態で動けないのだから、この現象はガラス転移とよく似ている。ではこの二つの転

移は同じものであろうか？ 違うとすれば何が違うのか？ 本講演では、この二つの転移

現象を統一的に理解する手掛かりとその背後にある理論を分かりやすく紹介する予定であ

る[1]。 
 
文献 
[1] M. Ozawa et al.; Phys. Rev. Lett., 109, 205701 (2012).  



 

過冷却液体における動的不均一性の階層性：構造再配置運動と低周波振動運動 

京大理 1、東大物性研 2 川﨑猛史 1、芝隼人 2、小貫明 1 

 

最近我々は，過冷却液体における動的不均一性を，下記に示す方法で更に詳しく調べた

結果，そこには時空間スケールにおける階層性があり，主に長時間スケールで見られる粒

子位置の再配置運動の不均一性と短時間スケールの振動的協同運動の不均一性から成るこ

とを見出した． 

動的不均一性の定量化で頻繁に使われる 4体相関法[1]では，上記の 2つの運動の区別を

しない．これに対して本研究では，構造緩和と直接関係がある構造再配置粒子のみを抽出

する理論的枠組（ボンド結合破断法）[2]を基に，４体相関法と対応する形で定式化を行っ

た[3]．2次元系を中心に，これらの手法の解析結果を比較したところ，両者の間には時間

スケール・空間スケールに大きな違いが生じた．4体相関から得られる動的感受率χ4(t)は 

振動モードの影響を強く受ける為，構造緩和時間が過小に評価され，ボンド結合破断法か

ら求めた感受率χb(t)の特徴的時間より短くなることが分かった．次に空間スケールについ

て調べたところ，振動成分を含まない再配置運動の不均一性の相関長ξbからは有限サイズ

効果は殆ど出なかったが，４体相関法で得られる相関長ξ4からは 強い有限サイズ効果が

観測された．尚，相関長の有限サイズ効果は，極めて大きなシステムサイズでの計算を実

行することにより得られた結果であることを補足する．このことから，過冷却液体におい

てこれまで各所で指摘されてきた相関長ξ4の有限サイズ効果の物理的起源の一つが，上記

の振動運動であることが示唆される[3]． 

 

更に我々は，構造緩和に比べて極めて短時間でも観測される振動運動の不均一性が，長

時間で観測されストリング運動などの構造再配置運動の不均一性と，空間相関があること

を見出した．ここでの短時間の振動運動は静的構造から特徴付けられるものであるので，

このことから静的構造由来の物理量と長時間の構造緩和のダイナミクスとの間に大きな関

係があることが示唆される[4]．  

 

文献 

[1] N. Lacevic, F. W. Starr, T. B. Schroder, and S. C. Glotzer, J.Chem. Phys. 119, 7372 

(2003) 

[2] R. Yamamoto and A. Onuki, Phys. Rev. E 58, 3515 (1998) 

[3] H. Shiba, T. Kawasaki, and A. Onuki, Phys. Rev. E 86, 041504 (2012) 

[4] T. Kawasaki and A. Onuki, J. Chem. Phys. (in press) 
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౫Ꮡࡀࡇࡿࡍ☜ㄆࠋ[2-5]ࡓࢀࡉᨺᑕගࡢ೫ග≧ែࡣ㸪㏱㐣ᆺ⛣┦Ꮚࡢග㍈ᕪⰍᕪ

ࢀࡉไᚚࡾࡼ[3,5,6]࣒ࢸࢫࢩᅇ㌿ᆺᅄ㇟㝈㹖⥺⛣┦Ꮚ࡞⬟ᡂྍ⏕ࢆ㸪௵ព೫ග[6]ࡋൾ⿵ࢆ

2012ࠋࡓ ᖺࡣ㸪3,4,5,6,8,12 Ἴࢫ࣮ࢣࡢ࡚ࡍࡢᑐ᳨࡚ࡋドᐇ㦂ࡀࠋ[5]ࡓࡋ 

� 1917 ᖺ Ewald 㸪1931ࡋᑟฟࡀ ᖺ Laue ࡓࡏࡉᡂࡀ Ewald-Laue (E-L)ືຊᏛ⌮ㄽࡣ㸪

᪥࠾࡞㸪ᶆ‽ⓗ࡞㹖⥺ືຊᏛⓗᅇᢡ⌮ㄽࠋࡿ࠸࡚ࢀࡉT-T ᪉⛬ᘧࡣ㸪ࡽࡥࡗࡶ⤖ᬗ᱁Ꮚ

ṍࡿ࠼ᢅࡾྲྀࢆࡳ≉Ṧ⌮ㄽ࡚ࡋ㆟ㄽࠋࡓࡁ࡚ࢀࡉE-L ⌮ㄽ T-T ⌮ㄽࡣ㸪ࡶࢀࡎ࠸ Maxwell

᪉⛬ᘧࢆ࿘ᮇⓗ㟁Ꮚᐦᗘࡢ୰࡛ゎࡽࡇࡿ࠸࡚࠸㸪୧⪅ࡣࡇࡿ࠶࡛➼ྠࡀᙜ↛࡛࠶ࡣ

T-Tࠋࡓࡗ࡞ࡣⴭ᭩ࡓࡋ᫂ゝࢆࡇࡢࡇ㸪ࡀࡿ ᪉⛬ᘧࢆከἼࢫ࣮ࢣᣑᙇࡿࡳ࡚ࡋ㸪ከ

Ἴ E-L ⌮ㄽࡢ➼౯ᛶࠋ[5,7]ࡓࡁ࡚ࡋࡾࡁࡗࡣࡀ๓⪅ࡀ㸪㐃❧೫ᚤศ᪉⛬ᘧ࡛グ㏙ࢀࡉ㸪ᚋ

ࡢⅬ㸪㔞ᏊຊᏛࡿࢀࡉၥ㢟࡛グ㏙ࣝࢺࢡ࣋ᅛ᭷್ᅛ᭷ࡢิ⾜ࡀ⪅ 2 㠀ᖖ㛵ಀࡢᙧᘧࡢࡘ

E-Lࠋࡿ࠸ఝ࡚ࡃࡼ ⌮ㄽ T-T ⌮ㄽࡣ㸪ྠ 㸪50ࡾ࠶࡛ࡁࡿࢀࢃᢅิ ᖺ㛫 T-T ⌮ㄽࢆ≉

Ṧ⌮ㄽࡣࡇࡓࡁ࡚ࡋ㸪Heisenberg ᙧᘧࢆὶࡢ㔞ᏊຊᏛ࡛ࡋࡿ࠶㸪Schrödinger ᙧᘧ

 ࠋࡿࢀࢃᛮ࠺ࡼࡓࡗ࠶࡛ࡇ࠸ࡦ㸪ࡍ࡞ぢṦ⌮ㄽ≉ࢆ

� ᮏ◊✲᭱ࡢ⤊┠ᶆࡣ㸪ࢡࣃࣥࢱ㉁ࡢ⤖ᬗᵓ㐀ゎᯒࡿࡅ࠾┦ၥ㢟㸪᭱⤊ゎỴࢆ࠼

3ࠋࡿ࠶࡛ࡇࡿ Ἴࡢࢫ࣮ࢣᅇᢡࢆࣝࣇࣟࣉゎᯒ࡛ࡇࡿࡍ⤖ᬗᵓ㐀ᅉᏊࡢ┦ሗࡀ

ᢳฟྍ⬟࡛ࡣࡇࡿ࠶㸪1949 ᖺ Lipscomb ┦Ỵࡿࡼᡭἲࡢࡇࠋࡓ࠸࡚ࢀࡉᣦ࡚ࡗࡼ

ᐃࡀὶࡾ࡞ᚓࡣࡢࡓࡗ࡞㸪Hauptman  Karle 㸪࡚ࡋᑐ㸪పศᏊ⤖ᬗࡀ᥋ἲ┤ࡿࡼ

Ỵᐃ࡛ࢆ┦࡛ࡅࡔ㸪┤᥋ἲࡣ࡚ࡋᑐ㉁⤖ᬗࢡࣃࣥࢱࠋࡿࡼࡇࡓࡗࡔ᭷ຠ࡚ࡵࢃࡁ

㸪㏫ࡃࡁ࡚ࡋ⤯ᠱࡀ⬊༢ẚ㸪పศᏊ⤖ᬗࡣ㉁⤖ᬗࢡࣃࣥࢱࠋ࠸࡞ࡎࡲࡣࡇࡿࡁ

᱁Ꮚᐦᗘࡀᴟ࡚ࡵ㧗ࡵࡓࡿ࡞ࡃ㸪Ewald ⌫㏆ഐከࡢࡃ㏫᱁ᏊⅬࡀᏑᅾࡇࠋࡿ࡞ࡇࡿࡍ

 ࠋࡿ࠶㛤Ⓨ୰࡛ࢆ࣒ࣛࢢࣟࣉࡃゎࢆࢀࡇ㸪ࡋᑟฟࢆㄽ⌮ࡓࡗᡶࡾྲྀࢆไ㝈ࡢᩘࡢ㸪Ἴࡵࡓࡢ

[1] K. Okitsu; Acta Cryst. A59, 235-244 (2003). 

[2] K. Okitsu, Y. Imai, Y. Ueji & Y. Yoda; Acta Cryst. A59, 311-316 (2003). 

[3] K. Okitsu, Y. Yoda, Y. Imai, Y. Ueji, Y. Urano & X.-W. Zhang; Acta Cryst. A62, 237-247 (2006). 

[4] K. Okitsu, Y. Yoda, Y. Imai & Y. Ueji; Acta Cryst. A67, 550-556 (2011). 

[5] K. Okitsu, Y. Imai & Y. Yoda; InTech Recent Advances in Crystallography, 67-86 (2012). 

[6] K. Okitsu, Y. Ueji, K. Sato & Y. Amemiya; Acta Cryst. A58, 146-154 (2002). 

[7] G. Ishiwata, K. Okitsu & M. Ishiguro; Acta Cryst. A66, 484-488 (2010). 
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� ከ⮬⏤ᗘ」㞧⣔࣮ࢠࣝࢿ࢚ࡣᴟᑠ≧ែᩘ↓ࡀᏑᅾࣥࢧࣥࣝ࢝ࢽࣀ࢝ࠊࡵࡓࡿࡍ

࠸࠺ࡲࡋ࡚ࡗࡲ␃ᴟᑠ≧ែࡽࢀࡇࡀࣥࣙࢩ࣮࣑ࣞࣗࢩࠊࡣᡭἲ࡛ࡢᚑ᮶ࡃࡎᇶࣝࣈ

ᡭࡿࢀࡉ⛠⥲ἲ㸦generalized-ensemble algorithm㸧ࣝࣈࣥࢧࣥᣑᙇࠋࡓࡗ࠶ࡀᅔ㞴࠺

ἲࡸ࣮ࢠࣝࢿ࢚ࠊࡣࡢ≀⌮㔞㸦ࡽࢀࡑࡣࡓࡲᑐᛂࢱ࣮࣓ࣛࣃࡿࡍ㸧࣮࢛࣒࢘ࢲࣥࣛࡢ

ࡃከ࡞ศᏊ⣔࡛᭷ຠࡸ⣔ࣥࣆࢫࡣࠎᡃࠋࡿࡍඞ᭹ࢆᅔ㞴ࡢࡇࠊ࡚ࡗࡼࡇࡿࡍ⌧ᐇࢆࢡ

ࠋ㸧࠸ࡓࢀࡉ↷ཧࢆ[1]ࠊࡤ࠼ࠊࡣ࡚ࡋㄝ⥲ࡢ㸦᭱᪂ࡓࡁ࡚ࡋ㛤Ⓨࢆἲࣝࣈࣥࢧࣥᣑᙇࡢ

�-ἲ㸦replica࢝ࣜࣉࣞࠊἲ㸦multicanonical algorithm㸧ࣝ࢝ࢽࣀ࢝ࢳ࣐ࣝࠊ㏆᭱ࠊ≉

exchange method㸧ࡁ↝ࠊᡠࡋἲ㸦simulated tempering㸧ࡢ㸱ࡢࡘᣑᙇࣝࣈࣥࢧࣥἲࡢ

ከḟඖࡢᣑᙇ∧୍ࡢ⯡ㄽࢆᡂࠊࡏࡉከḟඖࣝ࢝ࢽࣀ࢝ࢳ࣐ࣝἲཬࡧከḟඖ↝ࡁᡠࡋἲ

ࡢἲࣝࣈࣥࢧࣥከḟඖᣑᙇࡢࡇࠊࡣᮏㅮ₇࡛ࠋ[2]ࡓࡋᥦࢆỴᐃἲ࡞᭷ຠࡢᅉᏊࡳ㔜ࡢ

୍⯡ㄽ[2]ࡢಶูࠊࡎࡲࠊ࡚ࡋ ᗘእ☢ሙ㛵ࡿࡍ㸰ḟඖ↝ࡁᡠࡋἲ㸦simulated 

tempering and magnetizing㸧[3]ࢆ㸰ḟඖࢢࣥࢪᶍᆺࡢ ᗘእ☢ሙ㛵ࡿࡍ┦㌿⛣ࡢ

ചࡋᡠࡁ↝ࠊḟࠋࡍ♧ࢆᯝ⤖ࡓࡋ⏝㐺ᶍᆺ[4]ࢶࢵ࣏㸰ḟඖ㸱≧ែࡸ[3]࣮ࣂ࣮࢜ࢫࣟࢡ

ࣥࢺࣟࣉࡢࢻࣄࢹ࣐ࣝࣥࣟࢆἲ㸦simulated tempering umbrella sampling㸧[5]ࣝࣉࣥࢧ

ࢆᯝ⤖ࡓࡋ⏝㐺ࣥࣙࢩ࣮࣑ࣞࣗࢩᐦᗘỗ㛵ᩘศᏊືຊᏛࡢ࣮ࢠࣝࢿ࢚⏤⮬ࡿࡍ㛵ື⛣

ἲ㸦replica-exchange umbrella sampling㸧[6]ࣝࣉࣥࢧച࢝ࣜࣉࣞࠊࡣ᭦ࠋ[5]ࡍ♧

ࡌྠࠊ᭦ࠊࡋ♧ࢆᯝ⤖ࡢࣥࣙࢩ࣮࣑ࣞࣗࢩࡃᇶ࡙ἲ[7]ࢢࣥ࢟ࢵࢻࡢ⿵ೃ⸆ࡃᇶ࡙

⺮ⓑ㉁ࡿࡍྜ⤖㸰✀㢮ࡢ⸆ೃ⿵ࡢྜ⤖ࡢᙉᙅࡀᐇ㦂⤖ᯝࡓࡋ♧ࢆࡇࡿࡍ⮴୍⤖ᯝ

ࡢ㉁ࢡࣃࣥࢱࢆἲ㸦pressure simulated tempering㸧[9]ࡋᡠࡁ↝ᅽຊࠊࡣ᭦ࠋ[8]ࡍ♧ࢆ

㧗ᅽኚᛶ㐺⏝ࡓࡋ⤖ᯝ᭱ࠋࡍ♧ࢆᚋࠊ㑇ఏⓗࡢ࣒ࢬࣜࢦࣝཫࡓ࠸⏝ࢆ୪ิᚎ෭ศ

ᏊືຊᏛἲ[10]ࢆᑠࢡࣃࣥࢱ㉁ࡢᢡࣥࣙࢩ࣮࣑ࣞࣗࢩࡳ␚ࡾ㐺⏝ࡓࡋ⤖ᯝ[11]ࠋࡍ♧ࢆ 

ᩥ⊩ 

[1] Y. Okamoto, Mol. Sim. 38, 1282 (2012). 

[2] A. Mitsutake and Y. Okamoto, Phys. Rev. E 79, 047701 (2009); J. Chem. Phys. 130,  

214105 (2009); A. Mitsutake, J. Chem. Phys. 131, 094105 (2009). 

[3] T. Nagai and Y. Okamoto, Phys. Rev. E 86, 056705 (2012). 

[4] T. Nagai, Y. Okamoto, and W. Janke, submitted; arXiv:1212.3084. 

[5] Y. Mori and Y. Okamoto, submitted; arXiv:1206.0348. 

[6] Y. Sugita, A. Kitao, and Y. Okamoto, J. Chem. Phys. 113, 6042 (2000). 

[7] H. Kokubo, T. Tanaka, and Y. Okamoto, J. Comput. Chem. 32, 2810 (2011). 

[8] H. Kokubo, T. Tanaka, and Y. Okamoto, in preparation. 

[9] Y. Mori and Y. Okamoto, J. Phys. Soc. Jpn. 79, 074003 (2010). 

[10] Y. Sakae, T. Hiroyasu, M. Miki, and Y. Okamoto, J. Comput. Chem. 32, 1353 (2011). 

[11] Y. Sakae, T. Hiroyasu, M. Miki, and Y. Okamoto, in preparation. 
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[1] M. Ziatdinov; S. Fujii, K. Kusakabe; M. Kiguchi; T. Mori and T. Enoki; “Visualization 

of electronic states on atomically smooth graphitic edges with different types of 

hydrogen termination” submitted. 



軌道分離法によるナノキャパシタの第一原理シミュレーション 

東大院工 1、ソウル大工 2 （*現所属：東大物性研） 

笠松秀輔 1*、渡邉聡 1、C. S. Hwang2、S. Han2 

 
 ナノ構造のキャパシタンスの制御は、電子デバイスのさらなるナノスケール化、集積化

を推し進める上での最重要課題の１つである。一方、金属／絶縁体／金属構造のキャパシ

タンスを第一原理計算から評価するためには、バイアス電圧の影響を取り扱う必要があり、

従来の Kohn-Sham 密度汎関数法では対応できない。近年、非平衡グリーン関数法をはじ

めとする種々の方法の開発によってこのような計算も可能になりつつあるが、計算の効率

や精度に問題がある、考慮することのできる構造に制限がある、あるいは複雑すぎて既存

のプログラムに導入するのが難しいなどの理由で広く材料の計算に用いられてきたとは言

い難い。 

 そこで我々は、従来の方法よりシンプルで、現実的なキャパシタ構造に近いシミュレー

ションを比較的容易に行うことのできる方法｢軌道分離法｣を提案し、その適用を進めてい

る。本方法では、フェルミレベル近傍の一電子軌道を各金属電極に分離し、各電極の軌道

を異なるフェルミレベルに従って占有させることでバイアス電圧を考慮する。つまり、軌

道の占有スキームを変えるだけなので、既存の Kohn-Sham 法の計算コードに容易に導入

することができる[1]。 

 図に Au(100)/MgO(100)/Au(100)キャパシタ構造の局所比誘電率の逆数の計算結果を示

す。実線は原子核の位置を固定して行った計算の結果であり、電子のみの応答に由来する

光学的誘電率に対応する。一方、点線はバイアス下で構造最適化を行った場合の結果であ

り、イオンの分極の効果も含む静的誘電率に対応する。いずれの場合も Au 電極内部では誘

電率の逆数が 0 に近づく金属的応答を示しており、界面から 0.5 nm 以上離れた MgO 膜中

では MgO バルクと同じ値になっている。一方、界面近傍では、特に静的誘電応答（点線）

において振動が見られており、バルクの性質からは予測しづらい挙動を示すことが分かる。 

 講演では、上記の内容に加えて量子キャパシタンスや界面 dead layer 効果、負の誘電率

の発現[2]などの、誘電応答に関するナノサイズ効果のシミュレーションについて報告する。 

 
文献 

[1] S. Kasamatsu, S. Watanabe, and S. Han; Phys. Rev. B, 84, 085120 (2011). 

[2] S. Kasamatsu S. Watanabe, C. S. Hwang, and S. Han, submitted. 

図：Au/MgO/Au キャパシタ

構造の局所比誘電率の逆

数。 



図 1 第一原理計算と摂動論により得られたフォノン緩和

時間の振動数依存性。 

第一原理に基づく I型クラスレート化合物の格子熱伝導解析 

東大院理 1、東大物性研 2 只野央将 1、合田義弘 1、常行真司 1,2 

 

 I型クラスレート化合物A8X16Y30は、12面体および 14面体を構成する骨格原子X, Yと、

各多面体に内包されるゲスト原子 A から構成される複雑な構造を持つ。この物質群は高い

熱電変換性能𝑍𝑇 = 𝜎𝑆ଶ𝑇/(𝜅c + 𝜅ph)を示すことが知られており、そこでは極めて低い格子熱

伝導率 (𝜅ph ≈ 1.0 W/mK) が重要な役割を果たしている。また、格子熱伝導率とゲスト原

子の可動域の大きさの間には相関があることが明らかになっている[1]。ゲスト原子は熱伝

導率を低減する要因になっていると考えられているが、その詳しい仕組みについては十分

な理解が進んでいない。 

我々はこれまで、固体の格子熱伝導率を非経験的に決定することを目的として、原子間

の非調和力定数を、第一原理分子動力学法を用いて決定する手法を開発し整備を行ってき

た。本研究では、この手法を I 型クラスレート化合物 Ba8Ga16Ge30 (BGG) に適用し、その

フォノン伝導特性の解析を行った。格子熱伝導の計算には Boltzmann 方程式を緩和時間近

似のもとで用い、緩和時間はフォノンの自己エネルギーから見積もっている。 

 第一原理計算の結果、100 K における計算値として𝜅ph = 0.8 W/mK を得た。これは実験

値 1.11.9 W/mK と定量的に一致する結果である。続けて、ゲスト原子 Ba からの影響を無

視した骨格原子 Ga16Ge30のみの構造モデルを構築し、同様の解析を行った。その結果、フ

ォノン緩和時間に一桁以上の増加が見られ（図１）、格子熱伝導率も BGG と比較して 10 倍

以上に増加した。これより、ゲスト原子と骨格原子の相互作用によりフォノン散乱が大き

く促され、その結果フォノン伝導率が大幅に低減するという仕組みが推察される。 

  

文献 

[1] K. Suekuni et al., Phys. Rev. B, 77, 235119 (2008). 
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Ⲵ㟁≧ែࡧࡼ࠾㸬୰ᛶ[1]ࡓࡗࢃࡀࡇࡿࡌ⏕ࡀ ࡢ㸪TiO6ඵ㠃యࡣ࡚࠸ࡘ㓟⣲✵Ꮝࡢ+1
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ࡿࡍ Ti  ணࢆᏑᅾࡢḞ㝗ࢺࢧࢳ࣭࣮ࣥࢱࣥࢭࣇ࢜

ࡓࢀࡉ㸪㑏ඖࡶ㓟⣲✵Ꮝࡀࢀࡇ㸪ࡋ SrTiO3ࡢ㟁

Ẽ࣭ගᏛⓗ≉ᛶࡢ㉳※ࢆࡇࡿ࡞ᥦ[2]ࡿ࠸࡚ࡋ㸬 

BaTiO3㸪NaTaO3㸪KTaO3୰ࡢ㓟⣲✵Ꮝࡣ࡚࠸ࡘ㸪

Ᏻᐃࡧࡼ࠾‽Ᏻᐃࡢ 2 ✀㢮ࡢ≧ែࡀᏑᅾࡋ㸪ࡢࡽࢀࡇ

㟁Ẽⓗ≉ᛶࡢᐤࡀࡀࡇࡿ࡞␗ࡃࡁண ࡓࢀࡉ 

[3, 4]㸬 

ࡍ♧ࢆ㸪pᆺఏᑟᛶࡢࡑ SnO ࣉࢭࢡ㸪࡚࠸ࡘ

㸪SnOࡸ ᯝ [5]⤖ࡓㄪࢆ✀ⅬḞ㝗ࡿ࡞ࢱ ࡧࡼ࠾

SnO2୰ࡢⅬḞ㝗SnOx (1 < x < 2) ୰㛫ྜ≀ࡢ⤖ᬗᵓ

㐀ࡢ㛵ಀ [6] ࡚࠸ࡘ㏙ࡿ㸬 
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ᅗ 1㸬SrTiO3 ୰ࡢ Ti ࢱࣥࢭࣇ࢜

࣮࣭ ᑟධࡾࡼḞ㝗ࢺࢧࢳࣥ

 .ᒁᅾ㟁Ꮚ≧ែ [2]ࡓࢀࡉ



第一原理フォノン計算と自動計算環境 

京大構造材料元素戦略研究拠点 1、京大工 2 東後篤史 1、田中 功 1,2 

 

多様な結晶の物理量を系統的に得ることは、材料の応用に向けた研究としてたいへん重

要である。それは、ひとつの結晶について注意深く研究することとは違った意味や価値が

ある。フォノン計算からは格子系に関わるさまざまな物理量が得られるが[1]、第一原理フ

ォノン計算による定量的な研究は、世界的にも未だ萌芽期にある。 

フォノンに関する物理量はフォノン振動数から得られる。フォノン振動数を計算するた

めには、原子間に働く力の定数を知っている必要があるが、複雑でない結晶の場合は、第

一原理計算の結果を用いて、力の定数を現実的な時間内で実用的な精度で計算できる。フ

ォノンから物理量を計算するための一連の作業は「煩雑だがいつも同じ」であるので、十

分な数のパソコン程度の計算機があれば、自動計算環境を用いて多数の第一原理計算を分

散処理し、簡単に多様な結晶のフォノン物性を系統的に得ることできるようになる。本講

演では、フォノン計算の手法や手順および自動計算システムの仕組みについて話す。第一

原理計算には VASP[2]を用いているが、その詳細については述べない。フォノン計算[3]と

自動計算システム[4]は、我々が開発しているソフトウエアを用いた。図１と２にシリコン

の熱膨張の自動計算の様子を示す。 

 

文献 

[1] D. C. Wallace; Thermodynamics of 

Crystals, Dover Publications, 1998 

[2] http://www.vasp.at/ 

[3] http://phonopy.sourceforge.net/ 

[4] http://atztogo.github.com/cogue/ 

 

図１ シリコンの熱膨張の自動計算結果。図はフォノン計算コードの出力。 

    
図２ シリコンの熱膨張の自動計算状況の可視化 

http://www.vasp.at/
http://phonopy.sourceforge.net/
http://atztogo.github.com/cogue/
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電子・フォノン系の近藤効果の数値繰り込み群法による研究 

首都大院理工 堀田貴嗣、布施貴裕 

 

近年、カゴ状構造物質において、「ラットリング」と呼ばれるカゴ内の原子の非線形振動

に起因すると思われる近藤効果や、それに関連する現象が注目を集めている。そこで、さ

まざまなタイプの局所的な振動と結合するアンダーソン模型を数値繰り込み群法によって

詳細に解析することにより、電子・フォノン系の近藤現象の新しい可能性を調べている。 

さて、磁性イオンが金属中で振動すると、静止している場合と比べて、伝導電子との混

成に新しいチャンネルが生じることが指摘されている [1, 2]。このとき、イオンが振動する

ので、電気双極子モーメントが発生する。このような状況では、磁気モーメントの遮蔽に

起因した通常の近藤効果に加えて、電気双極子モーメントの遮蔽による新しい非磁性近藤

効果の発現が期待される [3]。 

振動する磁性イオンと混成する 2チャンネルアンダーソン模型を数値繰り込み群法によ

って解析した結果を紹介する。モデルハミルトニアンは次のとおりである。 

 

ここで、kは波数ベクトル k、チャンネルの伝導電子のエネルギー、ck はスピン、波

数ベクトル k、チャンネルの伝導電子の消滅演算子、Vはチャンネルの伝導電子と局在電

子の混成の強さ，fはスピンの局在電子の消滅演算子、E fは局在電子のエネルギー準位、

Uはクーロン相互作用、n=f+ f、=n、は無次元化された電子とホルスタインフォノ

ンの結合定数、aと bはパイエルスフォノンおよびホルスタインフォノンの消滅演算子、a

とbはフォノンの振動数である。 

 ホルスタインフォノンを考慮しない場合、有限な Uに対して Vpを増加させると、パリテ

ィの異なる状態が入れ替わり、２チャンネル近藤効果が起こることが示されている [1, 2]。

ホルスタインフォノンも考慮すると、引力によってクーロン相互作用が弱められる効果が

期待されるが、それ以外にも影響が考えられる。パイエルスフォノンのみを考えて Uを引

力にした場合と比較しながら、パリティの異なる状態へのホルスタインフォノンの影響、

特に 2チャンネル近藤効果のラインの変化を議論する。 
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クラスタ動的平均場理論を用いた強相関電子系における 
光学伝導度の数値的研究 

東大物性研 佐藤年裕、服部一匡、常次宏一 

 

三角格子構造有機導体-(ET)2Cu2(CN)3の絶縁体相での光学伝導度の非常に小さいギャッ

プや「重い電子系」物質 LiV2O4のインコヒーレントな金属状態を示唆する光学伝導度など、

強相関電子系における興味深い光学伝導度の振る舞いが観測されている。また、温度圧力

相図で見られるモット転移の臨界終点近傍の電気伝導度に現れる臨界現象の実験的研究も

進んでいる一方、強相関効果やフラストレーション効果を取り入れた光学伝導度の計算は

非常に困難な問題である。 

本発表では、三角格子ハバード模型を対象とし、クラスタ動的平均場理論と連続時間量

子モンテカルロ法を用いて、物性研究所スーパーコンピュータを用いておこなった頂点補

正を含んだ光学伝導度の数値的研究の成果を報告する。 

モット転移の臨界終点近傍の温度 T=0.10での光学伝導度の低周波数領域の特徴として、

金属相ではコヒーレント伝導を示すドルーデピークが確認される一方、絶縁相ではモット

転移近傍でハバードギャップ中に“インギャッ

プピーク”が現れることがわかった（図 1）。クー

ロン斥力 Uの変化に伴う光学伝導度の特徴とし

て、絶縁体側でのインギャップピークが金属側

のドルーデピークに連続的に移り変わり、両者

を合わせて臨界的振る舞いをすることがわかっ

た。さらに、低周波数領域で見られたピークの

重み DのUU* に対する臨界指数はおよそ 0.15

となり、熱力学的物理量（二重占有率 d ）にお

けるモット転移の臨界性で得られているイジン 

グ普遍的クラスの平均場近似の値 1/3とは異な 

る[1-2]。 

 

文献 

[1] T. Sato, K. Hattori, and H. Tsunetsugu, J. Phys. Soc. Jpn. 81 083703 (2012) 
[2] T. Sato, K. Hattori, and H. Tsunetsugu, accepted for publication in Phys. Rev. B 

(arXiv:1212.1227) 

図 1. モット転移の臨界終点近傍の温度

T=0.10における光学伝導度()のクー

ロン斥力 U依存性。 
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Dipolar(order(by(disorder(in(the(classical(kagome(Heisenberg(antiferromagnet( ( (
Max Planck Institute PKS, Roderich Moessner 

 
� Ever since the experiments which founded the field of highly frustrated magnetism, 
the kagome Heisenberg antiferromagnet has been the archetypical setting for the study 
of fluctuation induced exotic ordering. To this day the nature of its classical 
low-temperature state has remained a mystery: the non-linear nature of the fluctua-
tions around the exponentially numerous harmonically degenerate ground states has 
not permitted a controlled theory, while its complex energy landscape has precluded 
numerical simulations at low temperature. Here we present an efficient Monte Carlo 
algorithm which removes the latter obstacle. Our simulations detect a low-temperature 
regime in which correlations saturate at a remarkably small value. Feeding these re-
sults into an effective model and analyzing the results in the framework of an appro-
priate field theory implies the presence of long-range dipolar spin order with a tripled 
unit cell.   
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時間依存密度汎関数法による窒化ホウ素ナノ構造物質の誘電関数の計算 

Dielectric Function of BN nanostructures  

by Time-Dependent Density Functional Theory  

東京理科大学理学部物理学科、後藤広志、春山潤、胡春平、渡辺一之 
 
近年、グラフェンの作成により二次元物質に対する関心が高まっている。そして、グラ

フェンと同様の蜂の巣型の原子構造を持つ窒化ホウ素に対しても窒化ホウ素シートが作成

され、そのエネルギー損失スペクトルが測定された[1]。また別の報告では、窒化ホウ素ナ

ノチューブを切り開くことによって窒化ホウ素ナノリボンが作成される[2]など,窒化ホウ

素ナノ物質が身近な研究対象になってきている。 

 

このような低次元の窒化ホウ素ナノ物質の実験による作成を受けて、本研究では実時間

発展の時間依存密度汎関数法とベクトルポテンシャルの時間発展方程式を連立して解く

[3]ことにより、バルク、シート、リボンの窒化ホウ素ナノ物質の誘電関数を求めた。 

 

その結果、バルク及びシートのエネルギー損失スペクトルに対して実験結果と定性的に

一致する計算結果が得られた。また、バルク窒化ホウ素、単層窒化ホウ素シート、一次元

の窒化ホウ素ナノリボンのように構造が低次元になるにつれて、誘電関数の実部が減少し

遮蔽効果が小さくなることが分かった。これらの傾向はグラファイトとグラフェンでも同

様にみられるが[4]、窒化ホウ素では特に顕著に遮蔽効果の減少が見られた。この遮蔽効果
の減少傾向について、グラフェンと窒化ホウ素について比較検討する。 
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ディラック電子系α-(BEDT-TTF)2I3における欠陥誘起ゼロエネルギー局在状態 
東大院理 金尾太郎、松浦弘泰、小形正男 

 

 近年、擬 2次元分子性導体α-(BEDT-TTF)2I3 (α-(ET)2I3) がディラック電子系であるこ
とが明らかにされ、注目を集めている[1, 2 ]。他のディラック電子系（グラフェン等）と異
なり、この物質ではバルクの測定が可能であり、比熱[3]や NMR[4]の測定からディラック
電子の存在が確かめられてきた。しかし、低温での電気抵抗はディラック電子系に期待さ
れる振る舞いとは異なり、logT 依存性を示すことが報告されており、問題となっている[5]。
サンプル依存性を示すことから、この振る舞いには I3-アニオンの乱れや ET分子欠陥が関
係すると考えられる。 

 不純物や格子欠陥は結晶性固体の伝導性や磁性に影響を与えることが知られている。特
にディラック分散を持つグラフェンにおいては、単原子空孔によりゼロエネルギー（ディ
ラック点）に局在状態が生じることが明らかにされている[6, 7]。しかし、α-(ET)2I3にお
けるこうした欠陥の理論的研究は限られている[8]。 

 そこで本研究ではα-(ET)2I3中の欠陥周辺における電子状態を調べた。手法として強束縛
模型の実空間における対角化を用いた。その結果、グラフェンの場合と同様に局在状態が
ディラック点に現れることを見出した。さらに、スーパーセル法を用いて欠陥のある場合
の熱力学量（比熱、スピン帯磁率）を計算した。その結果、欠陥のない場合には最低温で
ゼロとなるスピン帯磁率が、局在状態によるフェルミ面上の状態密度のために有限の値を
取ることがわかった。 
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パルス光による固体表面の超高速誘電関数変化の第一原理計算 

筑波大数物科 1、原子力機構 2、筑波大計科セ 3、ワシントン大 4 
佐藤駿丞 1、篠原康 1、乙部智仁 2、矢花一浩 1,3、George F. Bertsch4 

 
 本発表では、強いパルス光がフェムト秒程度の時間スケールで固体表面に引き起こす誘

電応答の時間変化に対する第一原理計算について報告する。 
我々のグループでは、時間依存密度汎関数理論に基づく第一原理計算を用いて、ブロッ

ホ関数に対する時間依存 Kohn-Sham方程式を実時間・実空間で解くことにより、高強度
なフェムト秒程度のパルス光が引き起こす非線形な電子ダイナミクスを調べている。 
高強度なパルス光が物質へ入射すると、光電場により電子が励起され、物質の誘電的な

性質はフェムト秒またはそれ以下の短時間のうちに大きく変化する。このような誘電的性

質の超高速変化は、実験的には２つのパルス光を用いたポンプ・プローブ実験により調べ

られている。 
我々は、このようなパルス光による物質の超高速誘電応答変化を理論的に調べるため、

「ポンプ・プローブ数値実験」を行った。すなわち、時間差を伴う強弱 2種類のレーザー
パルスを物質に照射する第一原理シミュレーションを行い、最初の強いポンプ光が物質中

の電子を励起し、２番目の弱いプローブ光に対する物質の応答から、ポンプ光により励起

した物質の誘電的な性質を調べた。 
Si結晶に対するポンプ・プローブ数値実験から得られた、ポンプ光により電子励起が引

き起こされた後の Si結晶の誘電応答を図に示す。左右の図は、それぞれ物質内でのピーク
強度が 3.2x1011W/cm2, 3.2x1012W/cm2となるポンプ光が照射された後の、Si結晶の誘電
関数である。図中にはポンプ光とプローブ光の偏光方向が平行の場合(Parallel;黒)、垂直の
場合(Perpendicular;灰)の誘電率がそれぞれ示してある。 
図から、誘電関数の実部が低振動数側で大きな負の値をとっていることが分かる。これ

はポンプ光により電子が伝導帯へ励起し、物質の誘電的性質が金属的になっていることを

示している。また高強度のポンプ光では、ポンプ光とプローブ光の偏光方向により異なる

誘電的性質の変化がもたらされていることが分かる。 
 
 
図. 強いパルス光が
照射された後の Si結
晶の誘電関数 



GaP固溶体太陽電池材料の物質デザイン 
東大理1、東大物性研2 合田 義弘1、常行 真司1,2 

 
太陽電池材料として高格子ミスマッチ化合物半導体が注目されている[1]。これは、中間

バンド半導体とも呼ばれ、光学遷移の可能な中間バンドの存在により複数のバンドギャッ
プ値を活用出来るため、通常の太陽電池材料よりも多数の太陽光スペクトルを活用する事
が出来る。一方理論的には、密度汎関数理論(DFT)の一般化密度勾配近似(GGA)はバンドギ
ャップ値を過小評価してしまうため、太陽電池のための材料設計には不十分である。その
ため、密度汎関数の近似における「ヤコブの梯子」[2]を一つ昇る必要がある。そこで本研
究では、DFT-GGA汎関数と非局所Hartree-Fock交換項を断熱結合定理に基づき混合したハ
イブリッドDFT法により様々なGaP固溶体（完全結晶と異なりGaP固溶体は容易に直接ギャ
ップとなり得る。）の電子状態と光学伝導度を第一原理的に計算し、ドーパントの種類・ド
ープ量および欠陥構造の影響を考察した。 
電子状態はハイブリッドDFTのHSE汎関数[3]を用いて計算し、光学伝導度は時間依存摂

動論を用いて求めた。図1の通り、HSE汎関数はGGA-PBE汎関数において過小評価されて
いたバンドギャップ値を改善するため、光学伝導度スペクトルが上方にシフトしている事
が分かる。また、ハイブリッドDFTの計算コストはGW等の非占有状態を用いた多体摂動論
よりも十分に低く、実験で想定される格子ミスマッチ半導体におけるドーパント濃度
(0.4~1.8%)を考慮したスーパーセルによる第一原理構造サンプリングを行う事が可能とな
った。様々なドーパント種を検討した結果、MgとOの同時ドーピングが生成エネルギーと
中間バンド位置および光学遷移確率の観点から有望である事が分かった[4]。  
 

 

Figure 1: Opitcal conductivity of zinc-blende GaP. 
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平面波基底+PAW法による相対論的第一原理電子状態計算の実装と 

L10型合金の結晶磁気異方性の計算 

産総研ナノシステム 小杉太一、三宅隆、石橋章司 
 
 物質科学研究が対象とする系や現象は近年ますます多様化してきている。中でもスピン

自由度が関連する現象は、スピントロニクス研究の発展もあり、非常に注目を集めている。

それらの現象はしばしば相対論効果によるものであることが知られており、正確かつ高速

なシミュレーションへの需要が高まりつつある。現在我々はスピン-軌道相互作用(SOI)を含
む相対論的第一原理電子状態計算の実装を QMAS (Quantum MAterials Simulator)[1]に
行っている。PAW 法[2]に基づき、平面波基底による 2 成分スピノル波動関数で電子状態
を記述することで SOI を扱う手法を採用しているため、自己無撞着な相対論的第一原理計
算を高精度かつ効率的に行うことができる[3]。今回の発表ではその進捗と応用を紹介する。
具体的にはペナルティ汎関数により各原子のスピンの向きを固定する手法を実装した。こ

れによりノンコリニア磁性や結晶磁気異方性(MCA)の計算が可能となった。また交換相関
汎関数として局所密度近似(LDA)だけでなく一般化勾配近似(GGA)も実装した。軌道磁気モ
ーメントの計算も実装した。 
 我々が実装した相対論的電子状態計算の応用として、今回は FePtなどの L10型合金の

MCAの計算を紹介する。FePtの鉄原子のスピンは強磁性的な配置であるが、その向きに
よって安定性が異なる（下図参照）ことが実験的に知られている。LDAと GGAの使用に
よる計算値の比較や先行研究[4]の計算結果との比較も含め、これらの物質のMCAを系統
的に調べた。また軌道磁気モーメントが全磁気モーメントにどのくらい寄与しているかも

発表する予定。 
 

 
     FePtではスピン-軌道相互作用により結晶磁気異方性が生じている 
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Ab initio Modeling of the Hydrogen Adsorption on Pt(111) Surface 
 

Tran Thi Thu Hanh, Yoshinari Takimoto, and Osamu Sugino  
The Institute for Solid State Physics, 

The University of Tokyo, Kashiwa, Chiba 277-8581, Japan 
thuhanhsp@issp.u-tokyo.ac.jp 

 
The hydrogen adsorption on the Pt(111) electrode surface has been 
intensively investigated. To gain insight into detailed atomistic picture on 
the equilibrium coverage and structure, we have constructed a lattice gas 
model by determining the on-site energy and the interaction parameters 
using the first principles total-energy calculation. Therein atop, fcc, hcp 
and bridge sites are covered by hydrogen atoms under various coverage 
conditions (0ML < Θ ≤ 1ML) and the total-energy calculations are done 
for the (1x1), (2x2) and (3x3) cells. The total-energies of (3x3) cell, 
corrected by the zero-point energy (ZPE), are found well fitted to the 
lattice gas model. With this model, the Monte Carlo (MC) simulation has 
been performed. The first-principles calculation combined with MC 
simulation successfully explains the interaction of H atoms on the Pt(111) 
surface. We are calculating to identify the active site of the hydrogen 
adsorption on the Pt(111) surface, which has been hitherto conceptually 
discussed but has not been shown by an atomistic simulation. 
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Abstract 
 
The configuration interaction (CI) is a versatile wavefunction theory for interacting 
fermions but it involves an extremely long CI series. Using a symmetric tensor 
decomposition (STD) method, we convert the CI series into a compact and numerically 
tractable form. The converted series encompasses the Hartree-Fock state in the first 
term and rapidly converges to the full-CI state, as numerically tested using small 
molecules. Provided that the length of the STD-CI series grows only moderately with 
the increasing complexity of the system, the new method will serve as one of the 
alternative variational methods to achieve full-CI with enhanced practicability. 
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Figure 2. Atomic forces of DNA including 

one unnatural base pair. 

Figure 1. DNA including one unnatural base 

pair system, which contains 11,912 atoms. 



第一原理 O(N)計算プログラム CONQUESTにおける局在軌道の最適化 

物質・材料研究機構 1、ロンドン大 2 中田彩子 1、D. R. Bowler2、宮崎 剛 1 

 
 O(N)第一原理計算は大規模系を高精度に取り扱うための有力な手法である[1]。我々の開

発しているプログラム CONQUESTでは、密度行列最小化法に基づいて計算を行う際に密

度行列の局所性を利用することで O(N)を実現しており、密度行列計算における切断半径を

調節することで計算の精度やコストを制御できる。最近では百万原子を越える系に対する

第一原理計算も可能であることを示している[2]。CONQUESTでは有限要素基底、擬原子

軌道(PAO)基底の二種類の実空間基底を用いることができる。PAO基底では、各原子上に

局在化した基底関数を用いることによって、少数の基底で効率的に高精度な結果を得るこ

とが可能である。この各軌道上の複数の基底関数は、線形結合を取ることでより少数の基

底関数(サポート関数)へと縮約することができる。CONQUESTでは、この線形結合係数を

最適化することで、精度を維持しながらサポート関数の数を減らすことが可能である。 

本発表では、これまで各原子上の PAOで構成していたサポート関数を、近接原子上の

PAOも含む形で作成する手法を導入することで、より高精度なサポート関数を作ることを

試みる。多原子に跨るサポート関数を作成する際に、各原子上のサポート関数の直交性を

課すように線形結合係数を決定することによって、重なり行列の打ち切りによる計算の不

安定性を取り除くことができると考えられる。また、最近 Raysonらにより、各原子におけ

る切断半径内の分子軌道を少数の原

子基底に射影することによって線形

結合係数を決定する方法が提案され

た[3]。この方法を導入することで各

サイトの化学結合に一層対応した係

数を決定することができ、より高精度

なサポート関数を作ることができる。 

Raysonの方法を量子化学計算プロ

グラム GAMESSに導入してテスト

計算を行った。基底関数として、分極

double 基底である 6-31G**の縮約を解いた primitive基底を用いた。図 1にC10H12分子(全

長約 25 bohr)における切断半径に対するエネルギーの収束性を示す。Raysonの方法による

SZ基底を用いた場合、6 bohr程度の小さい切断半径でもエネルギーは primitive基底のも

のにほぼ収束し、従来の DZP基底よりも高精度なエネルギーが得られた。上記の方法の

CONQUESTへの導入については当日示す。 

  

[1] D. R. Bowler and T. Miyazaki; Rep. Prog. Phys., 75, 036503 (2012).  

[2] D. R. Bowler and T. Miyazaki; J. Phys.: Condens. Matter, 22, 074207 (2010).  

[3] M. J. Rayson and P. R. Briddon; Phys. Rev. B, 80, 205104 (2009).  

図 1. C10H12の切断半径 r’による全エネルギー変化. 



Monte Carlo Simulations of Structure and Entanglements in Polyolefin Melts 
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K.  Moorthi1,  K.  Kamio2,  J.  Ramos3,  D.  N.  Theodorou4  

  

Short   chain   branched   (SCB)   polyolefins   such   as   poly(ethylene-co-1-butene),  

poly(ethylene-co-1-hexene)   or   poly(ethylene-co-1-octene)   are   new   generation   polyolefin  

materials,   which   exhibit   excellent   mechanical   properties   in   the   solid   state.  We   investigate   the  

effect  of  comonomer  on  physical  properties  of  the  SCB  polyolefin  melts  [1],  which  could  also  be  

relevant  in  characterizing  the  amorphous  phase  of  solid  SCB  materials.  We  apply  a  connectivity  

altering  Monte  Carlo  method  specialized  to  SCB  polymers  [2]  to  equilibrate  atomistic  models  of  

SCB  melts  containing  ensembles  of  long  chains  (1000  atoms  on  average  in  the  backbones)  at  450  

K.  The  MC   trajectories  are  analyzed   using   the  Z1   [3]  and  CReTA  [4]  codes   to   determine   key  

microscopic   properties   related   to   entanglements.      We   report   how   chain   dimensions,   primitive  

path  lengths,  Lpp,  number  of  kinks  between  strands,  Ztopo,  and      tube  diameters,  app,  scale  with  

backbone   weight   fraction,   Mbbwhere  Mbb   and  M   are   the   backbone   and   molecule   molar  

masses.  We  find  that  the  calculated  tube  diameters,  app,      of  SCB  melts  scale  with  the  backbone  

weight   fraction,   ,   as   app~0.46,   close   to   the   scaling   predicted   by   the   binary   contact   model,  

app~0.5   and   in   disagreement  with   the   packing  model   prediction   app~1.27.   Similar   scaling  

relationships  are  observed  experimentally   for  polymer  solutions,  and  reproduced  by  the  present  

methods.     
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スピン系の厳密対角化パッケージの並列化と高精度化 
東大物性研 1 坂下 達哉 1、藤堂 眞治 1、五十嵐 亮 1 

 
[研究の概要] 

 統計物理の大規模シミュレーションには、量子モンテカルロ法等の統計的手法が知られ
ているが、これらの手法では負符号や統計誤差の問題がある。このような問題が起こる場
合には、厳密対角化の手法は依然として有用である。 

 厳密対角化のパッケージとしては TITPACKをはじめ KobePack, SpinPackといったライブ
ラリが知られているが、いずれもボトルネックとなる固有値解法において十分な並列化が
施されていない。そのため、例えば反強磁性ハイゼンベルグ鎖を対称性を用いてブロック
対角化しても、扱えるサイト数は少ない。 

 本研究の目的は、上記のパッケージをもとに効率的な並列化を行うことで、扱えるサイ
ト数をわずかでも増加させることである。また、固有値解法に対して数値誤差の少ない高
精度な実装方法を追求することも課題としてあげられる。作成したパッケージは最終的に
ALPS (Algorithms and Libraries for Physics Simulations)に組み込み公開することを目標とする。 
 

[具体的な目標] 

 厳密対角化のプログラムは、小規模、中規模、大規模の系に対して三種類を用意する。 

 小規模用のプログラムでは、ハミルトニアンを密行列として扱い、固有値解法にも密行
列用の Householder三重対角化＋二分法＋逆反復法を用いる。既存の厳密対角化のパッケー
ジにおいて、この実装は自前で提供されることが多いが、これを ScaLapack等のライブラリ
に差し替えた場合との性能を比較する。また、QR法や分割統治法など他の固有値解法の使
用も検討する。 

 中規模・大規模用のプログラムでは、疎行列を扱う。疎行列の固有値解法においては、
疎行列と近似固有ベクトルとの積演算を繰り返し行うが、スピン系に現れる疎行列はゼロ
要素が非常に多く特殊な形状をしているため、これを利用した効率的な実装が期待できる。 
疎行列の固有値解法として既存のパッケージで用いられているのは、主に Lanczos法である。
最初に、これを MPIと OpenMPにより並列化する。しかしながら、Lanczos法は固有値が縮
退に近い状況では不安定である。そのため、近年、疎行列の固有値解法として Jacobi-Davidson

法などの新しい解法が考案されている。Lanczos 法とこれらの新しい解法を適用した場合の
解の収束速度、精度を比較する。 

 

[現在までの進捗状況] 

 現在、eigenK, SLEPc等の固有値計算ライブラリをALPSのテストプログラムに組み込み、
システム Bを用いてベンチマークを採取している。これらのベンチマークは、ライブラリ
のリンクを容易にするために作成したスクリプト等と合わせて早期に公開して他の利用者
の便宜を図る予定である。 



ALPS/diagonalizationの並列化とそのフェルミオン系への応用の試み 

東大物性研 五十嵐亮、坂下達哉、藤堂眞治 
 
ALPS(Algorithms and Libraries for Physics Simulations)プロジェクト[1,2]は、強相関
量子格子模型のための、C++による高性能なシミュレーションコード、およびその基盤とな
るライブラリを提供するオープンソースプロジェクトである。我々は現在、ALPSライブラ
リを基盤にした厳密対角化プログラム ALPS/diagonalization の並列化に取り組んでいる。
今回は、フェルミオン系への応用を念頭に置いてその並列化の現状を報告する。 

ALPS/diagonalizationは、ハバード模型、アンダーソン模型からスピン模型まで、多様
な強相関量子模型を、1次元鎖から 3次元面心立方格子などまで、多様な格子形状に配置し
た系をシミュレーションできる汎用性の高いプログラムである。一方で、対角化という手

法の制約から、大きい格子の計算には、並列化が必須である。ALPS/diagonalizationは、
その汎用性から、厳密対角化のリファレンス実装となりうると考えており[3]、また、ワー
クステーションから、スーパーコンピュータまで幅広い規模で利用できるよう、OpenMP
並列化による最大 40倍(ノード内のコア数)の高速化、および OpenMP/MPIハイブリッド
並列化による最大 10000 倍程度までのウィークスケーリングによる高速化を目指している。 
一般に、ハミルトニアン行列の生成ルーチンは軽視されがちであるが、疎行列法であれ

ば、計算量のオーダーが対角化と同等であるため、独自の並列化実装が必須である。本報

告では、この生成ルーチンの並列化の現況について、OpenMP並列化の効果を中心に報告
する。 
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� Lennard-Jones㧔LJ㧕ࠆߔߣߓߪࠍࡦࠧ࡞ࠕߪ࡞ࡖࠪࡦ࠹ࡐᏗࠟࠬಽሶ㑆ߩ⋧↪

ࠄ↪ߢಽ㊁ᐢߩ⺰ᕈℂ‛ߡߒߣ㑐ᢙ࡞ࡖࠪࡦ࠹ࡐߥ⊛㧘ᮡḰࠅ߅ߡ߈ߢㅀ⸤ߊࠃࠍ

㧚LJࠆߡࠇ ߥ߇ႎ๔ߩᨐ⚿ߩࡦ࡚ࠪࡘࡒᯏࠪ▚⸘ߩߊᄙߦߢ߹ࠇߎ㧘ߪߡߒኻߦ♽

߹ࠇߎ㧘ࠄ߇ߥߒ߆ߒ㧚ࠆߡࠇߐⓍ⫾߇⍮ߥን⼾ࠆߔ㑐ߦ⾰㧘ᾲജቇ⊛ᕈࠅ߅ߡࠇߐ

㔌〒ࠆࠍ࡞ࡖࠪࡦ࠹ࡐଢቱ㧘ᒁജߩ▚⸘㧘ᢙ୯ߡోߪᨐ⚿ߩߢ rcߢ 0 ࠹ࡐᒁജࠆߔߣ

ࠃߪߣߎࠆߔᓇ㗀ߊ߈ᄢߦ⾰ᾲജቇ⊛ᕈߩ♽߇ಾᢿߩߎ㧚ࠆߡߒ↪ណࠍಾᢿߩ࡞ࡖࠪࡦ

 㧚ࠆߥߦߣߎࠆࠇ߇♽Ꮒⷞࠆߥ⇣ߢᣇᅤߩ㧘ಾᢿߜ㧚හࠆߢታߚࠇࠄ⍮ߊ

ߪߡߒߣᣇᴺߩಾᢿࠆࠇࠄ↪ߊࠃ rcߡ߅ߦ㧘(1)ࠍ࡞ࡖࠪࡦ࠹ࡐ 0 ࡦ࠹ࡐ㧘(2)ࠆߔߣ

ߦ⊛⛯ㅪߡߒ࠻ࡈࠪࠍ࡞ࡖࠪ 0 ࠍᓸଥᢙߣ୯ߩ࡞ࡖࠪࡦ࠹ࡐ㧘(3)ࠆߔߣ 0 㧘ਃᣇᴺࠆߔߣ

⊛♽ߩᓇ㗀ߔ߷ߦᐔⴧⲢὐߩ♽߇ᛒࠅขߩ࡞ࡖࠪࡦ࠹ࡐ㧚ㄭᐕ㧘ᒁജࠆࠇࠄߍ߇

ߥޠ☴⚐ޟ㧘ࠇࠊⴕ߇ᩏ⺞ߥ LJ ߥᔅⷐߦߚࠆߔౣࠍᨐ⚿ߩ♽ rc୯ߪ 6.0㨪6.5ǻߣႎ๔

ߪ㧘ǻߢߎߎ㧚[1-2]ࠆߡࠇߐߥ߇ LJ ☸ሶߩ․ᓽ⊛ߥ㐳ࠍߐߔ㊂ࠆߢ㧚߹ߚ㧘ᣇᴺ(3)

ߩߚࠆߔౣࠍ♽LJߥ☴⚐߫ࠇ↪ࠍ rc୯ੑߩઁߪᣇᴺߴࠄߊߦዊ߈ߢ߇ߣߎࠆߣߊߐ㧘

⸘▚㊂߇ᄢᷫߥዋߩߣࠆ߈ߢႎ๔߽[3]ࠆ㧚߇ࠈߎߣ㧘ߩࠄࠇߎ⚿ᨐࠆߡࠇࠄ↪ߦ

ߥޠ☴⚐ޟ LJ ߩ㒢ࠅߪ߿㧘ߪߩ߁ߣ♽ rc୯ࠅ߅ߡ↪ࠍ㧘⌀⸒ߪߣࠆߢ☴⚐ߦ㔍

ᗧߥ㊀ⷐߡᭂߢὐ߁ߣࠆᓧࠍ♽ၮḰߩ⌀ߪߣߎࠆߔߦࠊࠄࠍᆫߩ㧘ᓟ⠪ߡߞ㧚ᓥ

 㧚ߟ߽ࠍ⟵

ᧄ⎇ⓥߪߢ㧘ᒁജߩ࡞ࡖࠪࡦ࠹ࡐಾᢿࠍㆱߦߚࠆߌ㧘ᦼႺ⇇᧦ઙࠗࠆߓ↢ߡߞࠃߦ

ᒛߡߒኻߦ᳞ߩ↪ሶ㑆⋧☸ࠫࡔ Ewald ᴺ[4]ࠍㆡ↪ߚߒ㧚☸ሶᢙ N=256 ߦ♽ߩ

ኻߡߒ ǌⓍಽ[5]ߡ↪ࠍ࿕⋧߮ᶧ⋧᳞ࠍࠡ࡞ࡀࠛ↱⥄ߩߢ㧘ᐔⴧⲢὐࠍቯࠆߔ㧚

࿕㧙ߩ⌀ߡߞࠃߦߣߎࠆߔ↪ㆡߦ♽ߥ߈ᄢࠅࠃ㧘ࠆ߈ߢήⷞ߇ലᨐ࠭ࠗࠨ㒢ࠍᣇᴺߩߎ

ᶧ⋧Ⴚ⇇߇ᓧࠆࠇࠄ㧚 
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計算機マテリアルデザインの役割～固体表面・界面ナノ領域における反応解析～ 

阪大院工 國貞雄治, 中西寛, Wilson Agerico Diño, 笠井秀明 

 

 21 世紀に入り科学技術の進歩は目覚ましく，これまで未来絵巻として描かれていた新

規デバイスや新規材料が次々と開発されている．その一方では，従来の手法では解決でき

ないような問題も浮上してきている．ナノテクノロジーの発展は目を見張るばかりだが，

新規デバイス開発がナノメートルオーダーやそれ以下の微細領域に及ぶにつれ，量子効果

を考慮しなければならなくなっている．また，効率良く新規材料を開発するためには，計

算機シミュレーションで予測してから実験を行う必要がある．このような状況において，

今日，量子力学に基づき，実験に頼らない高信頼性シミュレーションが求められている． 

これらの要望に応える計算手法である第一原理計算は，量子力学から導かれる密度汎関

数理論に基づいており，実験値等の経験的パラメータに頼らない物性予測が可能である．

第一原理計算手法の開発と，最近の計算機性能の飛躍的な発展により，第一原理を根幹と

したコンピュテーショナル・マテリアルズ・デザイン(CMD®)が現実性を増しており，この

CMD®による知的設計が産業へ応用展開されることが期待される．CMD®による先行特許出願に

ついても，その戦力的重要性が高まるものとして期待される． 

以上は文献[1]の「はじめに」より転載している。7年を経て、まさにそのとおりと思う。

量子シミュレーションに基盤を置く新規デバイスや新規材料の開発は，実験のみに頼るア

プローチに比べて，研究開発の方向性が明確となり，設備投資費や材料費等のコスト削減

に貢献できるという点で優位性をもつ． 

 講演では，東京大学物性研究所共同利用スーパーコンピュータを用いて行った固体表

面・界面ナノ領域における反応解析に関する最新の研究事例[2-8]を紹介する．特に，固体

表面上での水素分子のオルソ・パラ転換[7]等に関する研究成果を報告する．  
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第一原理量子シミュレーションによる表面・界面ナノ領域における反応解析 
阪大院工 岡耕平、中西寛、Wilson Agerico Dino、笠井秀明 

 
 固体表面では，原子・分子の吸着，表面内部への吸収，気相中への散乱，表面の吸着原

子の剥ぎ取りによる分子生成等の様々な現象が起こる．また，このような原子・分子の吸

着や剥ぎ取りによって，電子状態が変化して電気伝導特性，磁性状態の変化なども引き起

こされる．このような原子・分子の表面反応とそれに付随する電子状態の変化は産業分野

における技術開発と密接に関連している．例えば燃料電池電極触媒の開発，触媒表面の設

計，表面ナノ領域における物性制御等が挙げられる．これらの表面での粒子の挙動を電子

論に基づくミクロな立場から理解することは実用上非常に重要である．固体表面近傍にお

ける原子・分子の動的振る舞いに関する研究は，電子分光法，走査トンネル顕微鏡等，非

常に高度な実験技術に支えられている．現在，計算機の発展に伴い理論計算は物性の解析

や予測を超え，望まれる物性をもつデバイスをデザインする領域に踏み込みつつある．当

該デザインは，現代の科学技術開発の目標である環境負荷の低下，エネルギー利用の高効

率化，貴金属の代替材料探査等の実践に大きく貢献しうる．我々は，この観点から第一原

理電子状態計算を援用して，固体表面ナノ領域における原子・分子の振る舞いを解析して

きた． 

表面ナノ領域での原子・分子の反応の中でも金属表面における水素及び酸素の表面吸着

反応は,あらゆる自然現象において重要である.水素の生成過程は宇宙の物質状態の起源解

明などにも大きな役割を果たすと期待されているが,同位体の生成比など未解明な点が多

い.また,水素は次世代クリーンエネルギーとして注目を浴びており,高性能燃料電池や水

素貯蔵材料の設計と開発には水素と表面との反応機構を十分に理解することが重要である.

しかし,従来の水素のシミュレーションでは水素原子核の量子効果を入れておらず,水素反

応の解明には至っていない.また,酸素に関しても,燃料電池極材料の開発に酸化反応と表

面被覆過程の解明が重要である.金属表面での酸化被膜の形成による不動態化は古くから

研究が行われているが,活性化障壁や反応経路は未だ完全な解明には至っていない. 

 本講演では,固体表面での水素及び酸素の反応において旧来の電子のみを量子論的に取

り扱うのではなく,核の運動の内部自由度・量子効果も考慮に入れた量子力学に基づく量子

ダイナミクスのシミュレーションについて講演する.具体的には,水素と酸素の持つ量子状

態が表面での吸着反応に及ぼす影響について述べる.特に,燃料電池に焦点を当て,電極表

面及び透過膜での水素と酸素の吸着(脱離)反応を解析し,高性能かつ安価な新規材料をデ

ザインした研究について詳細に講演する予定である. 



磁性薄膜の電子状態及び磁気異方性とその電界効果の第一原理計算 

金沢大自然 1、金沢大理工 2、田口裕作 1、加藤春紀 1、原口辰也 1、小田竜樹 2 

 

 スピントロニクスにおける研究は、MRAM 開発の分野等で急速に推進されている。特に、

スピン注入やスピントルク等の技術において、メモリ密度、書き換えスピード、メモリ不

揮発性の面で優れたものが現れている。メモリの微細化に伴って磁化反転の際の低消費電

力化は実現すべき課題であるが、電場によって磁性を制御することでメモリ書き換えの際

の閾値電流を低減させる方法が試されてきた。近年では電場による磁性制御の考え方をさ

らに進めて、例えば、磁性薄膜の実験で誘電性層を使い、室温で電場を印加することによ

って保磁力または磁気異方性変化、強磁性転移温度の変化が報告されている[1,2]。電場印

加に伴い磁性金属層への電場侵入を考慮する

必要があるが、電場による変調を理論計算の

立場から明らかにすることは欠かせない。私

たちはこれまで MgO/Fe/M 及び MgO/M/Fe/Au 

(M=Pt, Au等)[3,4]において、Pt基板は磁気異

方性の電界効果を高めることを発見した。本

研究は、試料作製の過程で界面に堆積する可

能性がある元素の影響を調べるために、スピ

ン軌道相互作用を考慮した相対論的計算の枠

組みで、一般化密度勾配近似を使い MgO/Au(1 

or 2ML)/Fe/Au(001)の系について第一原理計

算を行った。系の磁化方向が z軸と x 軸方向

のエネルギーの差から磁気異方性エネルギー

(MAE)を見積もった。 

 研究の結果、MgO/Au(1ML)/Fe/Au(001)の MgO

層と Fe層の間の Auを 1原子層から 2原子層

へ増やすことで、電界効果が失うわれること

が分かった(図 1)。講演では、これらの結果を

示し、電界効果が失われた原因についてバン

ド構造や状態密度等の電子状態の立場から議

論を行う。 
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吸着構造と分子骨格が生み出す分子における近藤効果 

理化学研究所 1、東大新領域 2 南谷英美 1、塚原規志 2、金有洙 1、高木紀明 2 

 

 金属表面上の磁性分子では、近藤効果の発現を走査トンネル顕微分光(Scanning 

tunneling spectroscopy : STS)によって観測できる。Au(111)表面上の鉄フタロシアニン

(FePc)分子は近藤効果が表れる代表的な分子吸着系であり、単一吸着分子や薄膜状態におい

て、STSスペクトルに近藤共鳴状態に由来するピーク（近藤ピーク）が現れる[1,2]。興味

深いことに、FePc単分子での近藤効果は吸着サイトに依存し、Au(111)表面のオントップ

サイトとブリッジサイトに吸着した場合では異なる近藤ピーク形状が現れる（図 1）。オン

トップ構造ではブロードなピークの内側に鋭いディップ構造が現れるが、ブリッジ構造で

はブロードなピークのみが現れる。 

 本研究では FePc/Au(111)での近藤

効果のメカニズム解明のため第一原理

電子状態計算と数値くりこみ群法を用

いた理論的研究を行った。FePc分子は

気相状態では Feの dz
2軌道と、縮退し

た dzx/dyz軌道に存在する不対電子から

なる S=1のスピン状態を取る。近藤効

果の吸着サイト依存性には、これらの d

軌道の電子状態が関与していると考え

られる。  

LDA + U法を用いた第一原理電子状態計算結果から、オントップとブリッジ構造の最も

大きな違いは、dzx/dyz軌道の縮重度であることが判明した。これらの結果から、以下のよう

なモデルが考えられる。オントップ構造では dzx/dyz軌道の縮退が保たれ、スピン自由度に

加えて軌道自由度が利用できることから、SU(4)近藤効果と呼ばれるタイプの近藤効果を生

じ、近藤温度が高くなる。一方、ブリッジ構造では軌道縮退が解け、スピン自由度のみが

近藤効果に関わるため、オントップ構造に比べて近藤温度が低くなる。その結果、ブリッ

ジ構造ではオントップ構造で見られた鋭いディップ形状が観測されないと考えられる。 

 そこで、対応する 2軌道アンダーソン模型に対する数値くりこみ群の解析結果と、スペ

クトルの磁場依存性を調査した。その結果より、FePc/Au(111)ではスピン自由度と軌道自

由度が絡まりあった近藤効果が生じていると結論した。 
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図 1 オントップ・ブリッジ構造における STSスペ

クトルの実験結果 
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