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Multi Canonical method (B.A. Berg and T. Neuhaus, 1991)
Multi-Baric Multi-Thermal (H. Okumura and Y. Okamoto, 2004)
Multi-Order Multi-Thermal (Y. Yoshimoto, 2006)

Replica Exchange (K. Hukushima and K. Nemoto, 1996)
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perovskite postperovskite

M. Murakami, K. Hirose, K. Kawamura, N. Sata and Y. Ohishi,
Science 304, 855 (2004)







‘Grand Challenge’




B TA S e

(Non SCF)

® LDA

P GW
|

\Many—body

Theoretical Band Gap (eV)

corrections

Assembled by
E Shirley 1998

10
Experimental Band Gap (eV)




	新計算手法と京速
	「超」並列計算機である京速に何を期待するか？どうすれば有効利用できるか？
	京速が可能にする物質科学
	1. コンビナトリアル物性計算
	現状の電子状態計算手法の問題点
	2. 高精度物性予測
	3. 理論物質探査，理論物質合成
	拡張アンサンブル法
	拡張アンサンブル法(2)
	拡張アンサンブル法(2)
	MgSiO3 ポストペロフスカイト相
	京速が可能にする物質科学
	第一原理計算の‘Grand Challenge’
	半導体のバンドギャップ

