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次世代ナノ統合シミュレーションソフトウェアの研究開発（俯瞰図）
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巨大であること

微視的基礎方程式から
出発しなければならないこと

多様であること
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ナノサイエンスへのアプローチ

ミクロ ナノ マクロ

シュレディンガー方程式
ニュートン運動方程式

熱力学
流体力学

Å
fs, ps, ns

μm, mm, m
ms, sec, min, hr

nm
ns, μs, ms

？？ ×
多体系の物理・化学

ミクロからのアプローチ

数値解 シミュレーション 近似理論
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高性能スーパコンピュータの利用
・新規方法論
・新規アルゴリズム
・高並列化、高速化



計算科学のナノ物質への展開
ー

 
時間スケールの拡大

 
－

1 GFlops          1 ns
通信の遅延

 
～ μs

時定数の長い動力学、演算の高速化へ

1 step            1 day         100 days
1 s 100 ps   10 ns

10 ms           10 ns 1 μs
10 μs 10 μs 1 ms
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ＣＩ，ＭＲＣＩ，ＱＭ/ＭＭ，ＯＮＩＯＭ，

 
ＦＭＯ，ＴＤ-ＨＦ，ｒｅlａｔｉｖｉｓｔｉｃ

 

ＨＦ，長距離ＨＦ交換相互

 
作用、非断熱トンネル反応動力学、ｇｒａｄｉｅｎｔ，ｐｏｐｕｌａｔｉ

 
ｏｎ，ｆｒｅｑｕｅｎｃｙ、エネルギー密度解析、相対論的ＣＩ

ＭＤ，ＣＭＤ，ＭＣ，ｈｙｂｒｉｄ

 

ＭＣ，ＭＣＭＤ，レプリカ交換
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ｉｎｔｅｇｒａｌ，ＭＱＣＭＤ，ＮＥＭＤ，ＳＬＬＯＤ，熱

 
流，熱力学的積分法，摂動法，Ｅｗａｌｄ，ＰＭＥ，ＣＩＭＥ，

 
ＲＩＳＭ，ＨＮＣ，ＰＹ，ＤＦＴ，ＭＤ-ＭＯ，ＲＩＳＭ-ＭＣ、自由

 
エネルギー関数、挿入法、階層シミュレーション、量子古

 
典混合系近似、影響汎関数

定常状態の電子を取り扱う

古典的な原子・分子の運動、

 統計力学を取り扱う

量子化された電子、核の

 ダイナミックスを取り扱う

計算科学のナノ物質への展開

ー
 

物質の多様性の拡大
 

－
基礎方程式からの出発と近似

複雑多体系

多様な方法論が必要となる

ＲＳＤＦＴ，ＤＤＭＲ、量子モンテカルロ法、オーダーＮ法、

 
OpenMX、DMFT、FEMTECK、RESTED, FPSEID、第一

 
原理量子輸送計算、量子伝導シミュレーション、非平衡

 
グリーン関数、スピン流解析、量子マスター方程式、厳

 
密対角化、磁気応答関数、動的平均場法、ループアル

 
ゴリズム、電子格子時間発展計算、乱雑速度場法、
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