
講演タイトル

「京」による第一原理計算とナノ物性物理への応用

講演要旨

ナノメートルサイズの領域には、たんぱく質や半導体デバイスなど、重要な物

質が多数存在する。またナノの世界では量子力学的効果が顕著に現れるため、

計算機シミュレーションを行うには量子力学の基礎原理に基づいて現象を記述

することが本質的となる。量子力学の基礎原理のみに立脚した計算科学的アプ

ローチを、我々は「第一原理計算」あるいは「第一原理シミュレーション」と

呼んでいる。ナノ物質は、しかしながら量子力学的第一原理計算を実行するに

はあまりにも巨大な系であった。

本講演では、我々が開発を行ってきた第一原理計算プログラム -RSDFT- を

スーパーコンピュータ「京」上で実行することにより、十万原子規模の第一原

理計算が可能となることを示す。この原子数は次世代トランジスタとほぼ同サ

イズであり、第一原理レベルからの半導体デバイス設計の可能性についても議

論する。
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