
「初めに」 物質科学におけるシミュレーションの出発点は量

子力学に基づく第一原理計算である。密度汎関数理論

(DFT)に基づく第一原理計算は交換相関項に大胆な近似を

導入するものの、計算精度と計算コストの面でバランスの取

れた手法であり、電子材料、磁石材料、構造材料、触媒等、

多岐に渡る応用研究が進められている。近年、DFT 計算を

実行するためのソフトウエアが整備され、理論家のみならず

実験グループも第一原理計算を行い、自ら実験結果の解釈

を行うことも珍しくない。汎用的に用いられる DFT ソフトウエ

アの多くは欧米の研究機関で開発されており、計算手法・ソ

フトウエアの開発において日本を含めたアジアのコミュニテ

ィーの存在感は残念ながら大きくない。その様な研究は欧

米に任せておけば良いという声もあることは承知であるが、

物質科学シミュレーションの根幹をなす第一原理計算の手

法開発・ソフトウエア開発を止めることは物質の普遍性・個

別性を深く理解する機会をも失ってしまうように思われる。

我々は第一原理計算の手法開発のプラットフォームを維持

管理するために、汎用第一原理電子計算ソフトウエア

OpenMX の開発しており、講演ではその開発と応用事例を

紹介したい。 

「OpenMX の開発と展開」 OpenMX(Open source package 

for Material eXplorer)は擬ポテンシャル法と最適化数値局在

基底関数[1]に基づく第一原理電子状態計算のソフトウエア

パッケージであり、GNU-GPL の規約に則り、公式 web サイ

トからフリーで利用可能である[2]。2000 年より尾崎(当時は

産総研所属)が中心となり開発を開始し、その後、 日本、韓

国、中国、台湾、スペイン等の大学、国立研究所、企業研究

所の研究者が参加して現在も活発に開発が続けられている。

アジア発の第一原理計算ソフトウエアとしては最も広く活用

されている。計算精度と計算速度の両立に配慮しながら、多

岐に渡る計算機能 (オーダーN 法、ノンコリニア磁性、スピ

ン軌道相互作用、非平衡グリーン関数法による電子伝導計

算、バンドアンフォールディング法、XPS スペクトル計算、分

子動力学法、有効遮蔽媒質法、NEB 法、最局在ワニエ関数

等)が実装されている。これまでの適用事例はグラフェン、カ

ーボンナノチューブ等のカーボン材料、シリセン等の二次元

材料、トポロジカル絶縁体、遷移金属酸化物、リチウムイオ

ン電池材料、鉄鋼材料、磁石材料など多岐に渡っており、

700 報を超える学術論文が出版されている。これまでに 17

回の講習会・開発者会議・スクール等を開催し、開発者・ユ

ーザーコミュニティーにおける交流促進を図っている。「京」、

ポスト「京」プロジェクト、また元素戦略プロジェクトにおいて

も中核的なソフトウエアとして広く活用されている。近年では

他のソフトウエアの計算エンジンとして使用されたり、データ

ベース(基底関数、擬ポテンシャル)が他のソフトウエアに組

込まれて使用される事例もあり、多様な展開が見られる。ま

た北陸先端科学技術大学院大学、金沢大学、東京工業大

学、オレゴン州立大学等の大学の授業でも活用されている。 

「最近の発展」 2019 年 12 月に OpenMX の最新版である

Ver. 3.9 の一般公開を開始した。Ver. 3.9 では多岐に渡る新

機能が実装されているが、特に内殻電子の絶対束縛エネル

ギー計算[2]と局在自然軌道を用いたオーダーN法[3]に関し

てその計算手法と応用事例(図参照)を講演では紹介する。

また将来の開発目標とコミュニティー形成に関してもふれる

予定である。 

図 実験及び理論計算から決定された単原子分散Ptの担持構造 
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