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ナノシミュレーション・システム：ナノシミュレーション・システム： 戦略的革新戦略的革新ソフトウェア開発ソフトウェア開発

文部科学省文部科学省ITITプログラム「戦略的基盤ソフトウェアの開発」プログラム「戦略的基盤ソフトウェアの開発」 （（H14~H16H14~H16））
文部科学省文部科学省ITITプログラム「戦略的革新シミュレーションソフトウェアの研究開発」プログラム「戦略的革新シミュレーションソフトウェアの研究開発」 （（H17~H19H17~H19））

基礎研究

実用化

実証ソフトウェア開発

我が国の政策の対象

我が国は

この部分が欠如
戦略的にマーケットを
提供

純粋
科学

ソフトの規模

ｺﾏｰｼｬﾙﾍﾞｰｽ開発フェーズ

ソフトウェア開発戦略
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ナノシミュレーション・システム：ナノシミュレーション・システム： 戦略的革新戦略的革新ソフトウェア開発ソフトウェア開発

目的：目的： ナノ物質・材料の形成・構造・物性・機能の高精度な解析・予測ナノ物質・材料の形成・構造・物性・機能の高精度な解析・予測

実験解析実験解析ナノプロセス解析ナノプロセス解析

PHASEPHASE
ABCAPABCAP UVSORUVSOR

ASCOTASCOT

PhononPhonon

STMSTMCAMUSCAMUS
FXZTXFXZTX

物性予測物性予測

実験解析実験解析

XPSXPS

大規模系大規模系

基盤ソフト基盤ソフト

CIAOCIAO

CHASECHASE--3PT3PT

誘電体設計誘電体設計

伝導特性解析伝導特性解析MEMSMEMS解析解析
ソフト公開：ソフト公開：
http://www.http://www.fsisfsis..iisiis..uu--tokyotokyo.ac..ac.jpjp/theme//theme/nanoscalnanoscal//
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PHASE PHASE 実行性能：実行性能： ノードノード//TflopsTflops

地球シミュレータ利用地球シミュレータ利用

128128 5.05.0 61%61%
256                  11.0           67%256                  11.0           67%
380                  13.6           56%380                  13.6           56%

使用ノード数使用ノード数 実効性能実効性能(TFLOPS)(TFLOPS) 性能比性能比
並列化率並列化率ノード数ノード数原子数原子数

20002000原子原子 128128ノードノード 99.939540%99.939540%
34563456原子原子 256256ノードノード 99.956762%99.956762%
58325832原子原子 384384ノードノード 99.992455%99.992455%

PHASEPHASE
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11.0 11.0 TFLOPSTFLOPS
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ベクトル化率ベクトル化率>99.4%>99.4%

SiSi中の不純物 Si5831As中の不純物
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大規模解析大規模解析

■■ AFMAFMチップ先端構造チップ先端構造■■ハイブリッド手法ハイブリッド手法

■■オーダーオーダーNN手法手法

異なる手法を融合異なる手法を融合 FP(FP(第一原理第一原理))

TB(TB(強結合強結合))

MM(MM(古典古典))

(~10nm)

~5000 ~5000 SiSi原子原子ナノ構造の観測、創成ナノ構造の観測、創成

量子力学－古典力学－連続体力学量子力学－古典力学－連続体力学

先端先端SiSi原子の突起原子の突起 ??

計算時間が原子数に比例計算時間が原子数に比例

超大型計算機（超並列）超大型計算機（超並列）
■■ナノ触媒設計（燃料電池、生体触媒など）ナノ触媒設計（燃料電池、生体触媒など）

生体酵素生体酵素金属ナノクラスター金属ナノクラスター
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第一原理オーダー第一原理オーダーNN法：法： CONQUESTCONQUEST

UCLUCL（（英国）英国）, , NIMSNIMSで共同開発で共同開発

超大規模系に対する第一原理計算超大規模系に対する第一原理計算
．高い並列性能．高い並列性能
．超並列機、ベクトル並列機、．超並列機、ベクトル並列機、PC clusterPC cluster

密度行列最適化密度行列最適化
複数の基底複数の基底
．． Pseudo Atomic Pseudo Atomic Orbitals Orbitals ((PAOsPAOs))：： 高効率高効率
．． Blip functionsBlip functions：： 高精度（平面波基底と同程度）高精度（平面波基底と同程度）

精度の異なる計算手法を実現精度の異なる計算手法を実現
対角化も可能対角化も可能

オーダーオーダーNN法の法の
現実系への適用現実系への適用

表面ナノ構造、生体物質、、、表面ナノ構造、生体物質、、、

Bulk Si (4096Bulk Si (4096--12288 atoms)12288 atoms)
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CONQUESTCONQUEST計算階層構造計算階層構造

セルフコンシステントなセルフコンシステントな
電荷密度電荷密度

基底基底φφιαια (r) (r) の最適化の最適化

密度行列の最適化密度行列の最適化
（オーダー（オーダーNN法）法）

oror
対角化対角化

（（NN33の計算量）の計算量）

電荷密度一定電荷密度一定

電荷密度の最適化電荷密度の最適化

Full DFTFull DFT計算計算

SCFSCF--AITBAITB計算計算

NSCFNSCF--AITBAITB計算計算
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Si(001)Si(001)表面上の表面上のGeGeクラスタークラスター

““hut (hut (山小屋山小屋))””クラスクラス

ターター 数万原子数万原子

2 x N2 x N構造 M x NM x N構造構造 構造
GeGe/Si(001)/Si(001) ~100~100原子原子 数千原子数千原子

格子不整合による歪み格子不整合による歪み
ナノ構造ナノ構造

自己組織化ナノ構造自己組織化ナノ構造

HeteroHetero--epitaxialepitaxial系系
格子不整合格子不整合
=>  =>  StranskiStranski--KrastanowKrastanow成長成長

数数1010nm x nm x 数数1010nmnm

Hut cluster 28x28 Hut cluster 28x28 (15.2nm x 15.2nm)(15.2nm x 15.2nm)
on Sion Si基板基板 (17.4(17.4nm x 17.4nm)nm x 17.4nm)

全全22,74622,746原子原子 ES (ES (64node=512cpu64node=512cpu、、1/10 of the ES) 1/10 of the ES) で計算で計算
DMM: ~10minDMM: ~10min
NSCFNSCF--AITBAITB計算（密度行列及び構造の最適化）

174174ÅÅ

4848ÅÅ

計算（密度行列及び構造の最適化）
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今後の展望今後の展望

大規模系の構造緩和大規模系の構造緩和：： 約約1010万原子群万原子群
長時間長時間dynamicsdynamics：： 連続的な計算連続的な計算
自由自由energyenergy計算計算
安定構造探索安定構造探索：： 拡張アンサンブル法等拡張アンサンブル法等 （並列的な計算）（並列的な計算）
反応経路探索：反応経路探索： NEBNEB法、法、MetaMeta--dynamicsdynamics法法

約約1010万原子群のナノ物質の構造緩和万原子群のナノ物質の構造緩和
約約11万原子群のナノ物質の構造創成・触媒機能解析万原子群のナノ物質の構造創成・触媒機能解析

膜タンパク質の構造緩和膜タンパク質の構造緩和
タンパク質の安定構造・機能解析タンパク質の安定構造・機能解析

第一原理法第一原理法
オーダーオーダーNN法法
QM/MMQM/MM法法
HybridHybrid法法
オーダーオーダーNN法法//replicareplica法法
第一原理法第一原理法//replicareplica法法
・・・・・・
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今後の展望今後の展望

■■解析手法解析手法

量子論的／経験的解析手法の開発、大規模化・高精度化量子論的／経験的解析手法の開発、大規模化・高精度化

■■マルチスケール機能シミュレーション・システムマルチスケール機能シミュレーション・システム

構造・物性の構造・物性の解析解析 物性・機能の物性・機能の設計設計

複合構造・階層構造複合構造・階層構造単一構造単一構造

デバイス素子、ナノ組織、ナノ複合体、生体系デバイス素子、ナノ組織、ナノ複合体、生体系結晶、ナノ構造、生体高分子結晶、ナノ構造、生体高分子

数数100100原子の短時間原子の短時間MDMD計算 大規模構造の最適化大規模構造の最適化 （数（数1010万原子以上）万原子以上）
長時間（長時間（nsecnsec以上）以上）MDMD計算

計算
計算

高速計算機高速計算機 （（TflopsTflops)) 次世代計算機次世代計算機 （（PFlopsPFlops））

■■ナノテクノロジーナノテクノロジー

ナノ材料設計／ナノ機能設計ナノ材料設計／ナノ機能設計 新しいものづくり新しいものづくり

■■産官学連携産官学連携

知見の共有と創成知見の共有と創成
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