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６６６６．．．．共同研究共同研究共同研究共同研究のののの成果成果成果成果    

    下欄には，当該研究期間内に実施した共同研究の成果について，その具体的内容，意義，重要性等を，共同研究 

申請書に記載した「研究目的」と「研究計画・方法」に照らし，800 字～1,000 字で，できるだけ分かりやすく 

記載願います。文章の他に，研究成果を端的に表す図表を貼り付けても構いません。なお、研究成果の論文・学会  

発表等を行った実績（発表等の予定を含む。）があれば、あわせて記載して下さい。 

    

＜研究目的＞ 

新機能性物質の創製、ナノテクノロジー、DNA 構造解析などの先進物性研究では、原子分子スケー

ルでの大規模システムの電子状態解析が重要となっている。近年、物質の電子状態の第一原理計算

において密度汎関数法の有用性が理論的に確立され、Kohn-Sham 方程式を効率的に解くための新た

な数値解析技法の必要性が認識されるに至った。本研究の目的は、研究代表者等が提案した、汎用

数値解析手法である CIP-基底関数(CIP-Basis Set, CIP-BS)法が第一原理計算のための基本的性能

を満たし、大規模分子系の計算が可能であることを示すことである。 

＜今年度の研究内容＞ 

密度汎関数法では、多電子相関ポテンシャルを１電子有効ポテンシャルに還元してシュレデ

ィンガー方程式の固有状態を下記の自己無撞着計算により求める。 

（１）ポテンシャル中の１電子の固有状態計算 

シュレディンガー方程式をCIP-BS法によって離散化した一般化固有値問題 

（ ）を解く。 

（２）ポテンシャルの計算 

ポアソン方程式をCIP-BS法によって離散化した連立一次方程式（ ）を解く。 

（３）（１）、（２）をポテンシャルが収束するまで繰り返す。 

本年度研究は、ポアソン方程式により電荷分布に対応したポテンシャルが少数格子点で高精

度解が得られることを示し、既知ポテンシャルのシュレディンガー方程式の解と組み合わせて、

CIP-BS法により高精度かつ効率的に実行できる事を検証する。このため、最も構造の簡単な下

記の原子・分子の電子状態計算を実施し、解析解や実験結果との比較評価を行う。 
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（研究成果のつづき） 

 

＜今年度の成果＞ 

MPI 通信による並列計算プログラムを開発し、以下の結果を得た。 

（ア） 孤立原子を模擬して、与えられたポテンシャルでシュレディンガー方程式が精度よく解け

ることを確認した。図１は、3次元調和振動子のエネルギー固有値であり、格子数(N)が少な

くても安定した結果が得られることがわかる。図２では格子数と精度の関係を示す。 

（イ） 与えられた電荷分布に対して、ポアソン方程式が精度よく解けることを確認した。図３で

は格子数と精度の関係を示す。図４では、点電荷のような特異点のある電荷分布も解くこと

が出来ることを示している。 

（ウ） 水素原子（H）（1 原子核クーロンポテンシャル＋１電子）の電子状態計算が可能であるこ

とを確認した。図５に格子数の対応したエネルギー固有値を示す。 

（エ） 水素分子イオン（H2
+）（２原子核クーロンポテンシャル＋１電子）の固有状態を計算し、図

６に示すように、実測値にほぼ一致する原子核間距離とエネルギー固有値を得た。 

   

図１調和振動子エネルギー   図２エネルギー固有値計算精度  図３ポテンシャル計算精度 

   

図４点電荷ポテンシャル    図５水素原子エネルギー    図 6 水素分子イオンエネルギー 

 

＜今後の課題＞ 

（ア） CIP-BS 法により、解析的ポテンシャルのもとでのシュレディンガー方程式、解析的電荷分布

のもとでのポアソン方程式は、高精度に解けることを確認した。しかし、水素原子の解析の

ように、点電荷によるポテンシャルの数値解を使ってシュレディンガー方程式を解くと計算

精度が低下する事が判明した。これは、核近傍の計算格子が粗いためであり、点電荷による

ポテンシャルを解析的に処理する事で数値解析精度の向上を図る。 

（イ） ヘリウム原子(He) （1原子核クーロンポテンシャル＋２電子）水素分子（H2）（２原子核クー

ロンポテンシャル＋２電子）のような電子間相互作用のある物質について電子状態を自己無

撞着計算により求める。 

（ウ） 計算時間の大半を占めるのは一般化固有値問題の処理であるため、計算効率を向上させるた

めの並列計算アルゴリズムについて検討する。 
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