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＜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＞ 

昨年度研究「CIP 基底関数法による第一原理電子状態計算」では、ポアソン方程式により特

異的でない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した。このため、本年度は、CIP 基底関数法による第一原理電子

状態計算の実用化に向けて（１）原子核の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り、（２）計算時間の大半を占める一般化固有値問題の計算効率を向上

させるための並列計算アルゴリズムについて検討した。 

 

＜今年度の成果＞ 

第一原理電子状態計算では、（１）ポテンシャル中の１電子の固有状態を、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（Hϕ = λSϕ）で解く、（２）ポテンシ

ャル vを、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（ Dv = ρ）を解くこと

が必要である。ここで、行列 H ,S,Dは大規模、スパース、対称行列であり、ϕ,v,ρはベクトル

である。数値解析では、大規模データ処理の必要性から、SPMD(Single Program Multiple Data)

方式でMPI通信による並列計算プログラムを開発した。主な計算は、一般化固有値問題と連立一

次方程式を解くことにあるが、Krylov部分空間法を適用した手法が最も効率的であり、行列とベ

クトルの積を計算するルーチンを作成した。ここで、スパース行列は、CRS(Compressed Row Format)

形式で非零要素の位置と値のみを格納することにより記憶領域を最適化した。 
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（研究成果のつづき） 
昨年度に開発したプログラムにおいては、全てのCPUに全ての行列とベクトルを格納して、行列と

ベクトルの積計算ルーチンで各CPUは分割された行の積和を計算し、結果を他のCPUにブロードキャス

トする方式であった。しかし、この方式ではベクトル格納領域が大きくなり、全てのCPU間でMPI通信

するためにデータ転送量も増大するという問題があった。このため、本研究では、各CPUは分割され

た行の積和計算に必要なベクトルと行列のみを記憶し、通信は行列の非零要素を分担するCPU同士の

みとするように改修した。これにより、各CPUの記憶量は約1/（CPU数）倍となり通信量も低減し、全

体として３０％程度並列計算を効率化することができた。 

 

   
昨年度においては、擬ポテンシャルのような解析的ポテンシャルのもとでシュレディンガー方程式が

高精度に解けることを確認した。しかし、水素原子のように、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、本研究では、点電荷のような特異点を有するポテンシャルに対して、球対称関数をガ

ンマ関数の積分表示をもちいて直交座標系での解析的計算に変換する数値計算手法を検討した。これに

より広義積分は有限区間の積分に還元され、各直交座標成分の積分を 12 分点の Gauss-Legendre 積分で

求積することにより有効数字約６桁の精度で計算できることが分かった。 

 

    
 

＜今後の課題＞ 

水素原子（H）（1 原子核クーロンポテンシャル＋１電子）、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）の計算精度が向上する事を確認する。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 


