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1．利用の概略 

1）利用目的・内容 

【大規模電子伝導・電子状態計算】界面構造を含んで数千原子からなる現実のデバイス構造に近い構造モデルの電子

伝導特性を第一原理計算により予測する。【高速スクリーニング】1000 程度の同種の計算を自動かつ効率的にまた有

機的に制御し、データベースとの連携などをも含むしくみを開発し、材料開発・探索に適用する。 

2）利用意義（産業利用の観点から） 

次世代デバイスが直面するナノスケールの世界では、局所構造や界面が全体に大きく影響するため、経験的パ

ラメータが不要な第一原理計算を用いて、大きな領域を丸ごとかつ高速に計算することが重要である。また、

希少金属・環境問題などから材料選択はこれまで以上に困難になっている。元素種などを変えて大量の同種の

計算を効率よく実施する大規模並列計算の高速スクリーニングへの適用の期待が高まっている。 

3）スーパーコンピューターを利用する必要性 

第一原理伝導計算には膨大な計算量を必要とするため、高並列計算を利用しプログラムのチューニングや改良

を進めることで計算速度を向上し、1000 原子の計算規模を数千原子まで拡大することが必要である。高速ス

クリーニングでは、それぞれの計算は独立であり通信を必要としないため、大量の独立な計算を自動かつ効率

的に有機的に制御するしくみを開発していくことで、大きな並列効率が期待される。 

2．成果の概要 

1）本利用で得られた成果（成果が得られなかった場合はその理由） 

【大規模電子伝導・電子状態計算】 

（ １．計算科学） 

シリコン LSI はその微細化による性能向上が限界に近付きつ

つあり、高移動度が期待されるグラフェンをはじめとするナ

ノカーボン材料などをトランジスタのチャネルに利用する研

究が進められている。将来のナノデバイス開発を支援するた

め、グラフェンをチャネルとするデバイス構造の電気特性を

第一原理計算により予測するシミュレーションを実施した。

今年度は第一原理計算による電気特性予測計算の規模を 1,000

原子から 3,000 原子に規模を拡張することで構造モデルに絶

縁膜および基板を含める計算を可能にし、その影響を明らか

にした。 

【高速スクリーニング】 

（ ２．コンピュータ・サイエンス） 

同種の計算を自動的に実行するマルチジョブ手法は、産業応用に

適した大規模計算機のもうひとつの効率的利用法であると考えてい

る。これまでに、大量の独立な計算を自動的に実施するプログラム

を実装し、今年度にはデータベースとの連携や計算結果の評価・

判断・ジョブの再投入などを含むモニタリングの機能を追加すること

で、各元素の結合エネルギーを一回の投入作業で自動的に取得

するしくみを構築することに成功した。 

2）社会・経済への波及効果の見通し 

グラフェンデバイスなどの新規低消費電力デバイスや低環境負荷材料の開発推進による低環境負荷社会への貢

献、また、シミュレーションによる実験の代替えによる研究開発の加速およびコスト・環境負荷低減、さらに

は、産業界におけるシミュレーションおよび大規模並列計算利用の有用性を実証することによる、コンピュー

タビジネスの牽引効果を期待する。 

3）その他の成果 

 

図 2：自動的に所得された各元素間の結合長
に対する結合エネルギーの例。 

図 1：グラフェントランジスタの模式図 


