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１．研究目的 
	 半導体デバイスを支える材料・構造体の物性解明・予測のためには、量子論に立脚した

先端的計算を可能にする新たな数理手法とアルゴリズムを開拓し、諸現象の原子レベルで

のメカニズムの解明・予測を行うことが必須である。本プロジェクトでは、これまで申請

者らが京コンピュータ上で高速化高度化に成功した第一原理実空間計算手法に対して、分

子動力学計算を実行できるように筑波大学計算科学研究センターのスーパーコンピュータ

ー上でさらに発展させ、世界をリードするシミュレーション技術を開発するとともに、そ

れを用いた計算物質科学のブレークスルーを目指す。具体的には、実空間密度汎関数法

(RSDFT)とそのダイナミクス計算（RS-CPMD）への拡張（東大、筑波大）、ならびに、GPU

演算加速器上で高速に計算可能な平面波基底での第一原理分子動力学計算手法（GPU-PW- 

CPMD）の開発（Strasbourg大学）ならびにその現実系への応用計算を目的としている。 

 

２．研究成果の内容 
	 RS-CPMD の開発に関して、表に京における 1MD ステップの実行時間および主要ルーチ

ンの実行時間の内訳を示す。RSDFT ではあまり注視されなかった、ポテンシャルや

Hellmann-Feynman 力の計算部分が当初はボトルネックであったが、これらの部分が十分チ

ューニングされた現在では、波動関数の直交性を保つための O(N3)のラグランジュ未定乗数
の計算部分がボトルネックとなっていた。そこで、GPGPUにおけるプログラム開発を行い、

平均で 3倍程度の高速化を達成した（発表準備中）。 

 
	 RS-CPMDの応用計算として、グラフェンの生成過程のシミュレーションを行った。大面

積グラフェンの製造法として、SiC熱分解法が注目されている。実験的にはSiCナノファセ

ットからC原子のクラスター化が開始し、テラスに向かってグラフェンが成長する様子が観

実空間第一原理計算プログラム RSDFT の応用と CPMD のチューニング	
 

東大工 1、筑波大 2、分子研 3	
 岩田潤一 1、内田和之 1、澤田啓介 1、 
                                                重田育照 2、小泉健一 3、押山淳 1 

 
	
 量子論の効果が顕著に現れるナノスケールの物質に対して、量子力学の第一原理に立脚してシ

ミュレーションが、現在では計算機の進歩と相俟って、非常に大規模な系で実行可能となってい

る。しかし、現実のより複雑な状況をモデル化しようとすると、たちまち 1000原子を越えるよ
うな系を扱う必要に迫られる。我々はこれまで、超並列計算に適した実空間差分法に基づく第一

原理計算プログラム「RSDFT」の開発を行ってきた [1]。RSDFTは特に「京」で非常に高い性
能を示し [2]、これを用いて現在、数千~数万原子の第一原理計算が可能となっている。これま
で、RSDFTの主要な機能は、基底状態の静的全エネルギー計算であったが、最近 Car-Parrinello
型の第一原理分子動力学計算[3]の実装を行い、「京」におけるチューニングを進め、数千原子系
での熱力学的ダイナミクスの実現可能性が見えてきた。 
	
 本発表では、RSDFTの最近の応用を紹介するとともに、RSDFTをベースに開発実装およびチ
ューニングを行った RS-CPMDの実装と性能についてお話する。表１に 1MDステップの実行時
間および主要ルーチンの実行時間の内訳を示す。RSDFTではあまり注視されなかった、ポテン
シャルや Hellmann-Feynman力の計算部分が当初はボトルネックであったが、これらの部分が
十分チューニングされた現在では、波動関数の直交性を保つための O(N3)のラグランジュ未定乗
数の計算部分がボトルネックとなっている。 
 
 
表：「京」における 1664原子系（4,096,000格子点, 2560バンド）の実行時間内訳（秒） 

 1 MD 
step 

Lagrange未定乗
数 

力とポテンシャ

ル 
Hamiltonian
演算 

未定乗数 2 

512 MPI×8 OMP 5.54 2.69 0.52 0.44 1.83 
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察されている。本研究ではグラフェン成長の初期過程として、4H-SiC(0001)面[11-20]ナノフ

ァセットからのSiおよびCの脱離過程に注目し、①Siの選択的な脱離の原因と②ナノファセ

ットからのSi脱離機構に関して、GGA近似のもとでの反応解析を行った。その結果、SBス

テップエッジからの脱離の反応障壁は、Si原子が下側テラスへ移動する際に最も低いことが

わかった。また、CPMDを用いて自由エネルギーバリアを定量的に見積ることに成功した。 

３．学際共同利用として実施した意義 
	 本学際共同研究を通じて RS-CPMDの高速化を達成し、グラフェン成長における初期段
階の原子論的メカニズムを解明した。 

 
４．今後の展望 
	 今後は、GPGPUおよび Intel Xeon Phiにおける開発を継続し、本プログラムの有効性
を検証するとともに、さらなる現実系での大規模物性シミュレーションを実行する。 
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※配分リソースについては 32node換算時間をご記入ください。 
 


