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１． 本課題の研究の背景、目的、関係するプロジェク

トとの関係 

Alkane の異性化エネルギーや有機分子の異性化

エネルギーは現在の密度汎関数にとっては接近

不可能に思われている。本ユニットで開発された

汎関数である短距離と長距離を補正した密度汎

関数法（LCgau 法）と C6/R
6 で技術している弱い

相互作用項（Local Response Dispersion：LRD

法）を取り組んで様々な異性化エネルギーの計算

に適応した。また、新材料開発で重要であるバン

ド計算に現在の密度汎関数は実験値より過小評

価する問題がある。最近、ハートレー・フォック

（HF）交換項を誤差関数を用いて内包している混

成汎関数 HSE が開発されているが、計算コストが

高いため、実際に適応されるに難しいという問題

がある。この問題に対して、本プロジェクトでハ

ートレー・フォック（HF）交換の積分をより簡単

に計算ができる Gauss 関数を用いて、バンド計算

に適した Gau-DFT を開発し、様々なバンド計算に

適応してみた。 

 

２． 具体的な利用内容、計算方法 

様々な有機分子の異性化エネルギーの計算や

様々な半導体のバンド計算 

 

３． 結果 

有機化合物の異性化エネルギーに長距離補正だ

けでなく、短距離補正によって高精度で実験値の

結果を得ることができることが明らかになった。

また、Gauss 関数を用いて既存の混成汎関数であ

る HSE と同程度のバンド計算の再現ができたが、

HSE で出来なかった反応障壁も高精度で再現する

ことができた。それに、Gau-DFT は HSE より低い

計算コストで計算ができることを確認した。 

 

 

４． まとめ 

LCgau+LRD 法は有機化合物の異性化エネルギー計

算で他のどの汎関数よりも高精度の結果を得る

ことが出来た。また、Gaussian 関数を用いる

Gau-DFT を成功的に開発した。 

 

５． 今後の計画・展望 

LCgau+LRD 法を用いてもっと大きい分子系の異性

化エネルギーに適応し、現在まだ解決されていな

い Ring system の異性化エネルギーに適応して、

密度汎関数で大きい問題である異性化エネルギ

ー計算の問題を解決する。また、バンド計算に適

したGau-DFTはGaussian09に実装されているが、

Gauss 関数で表現されている HF 交換項の積分を

より速く計算ができるアルゴリズムを開発する。

また、Gaussian09 以外の並列化に向いている計

算ソフトに Gau-DFT を実装する。 

 

６． RICC の継続利用を希望の場合は、これまで利用

した状況（どの程度研究が進んだか、研究におい

てどこまで計算出来て、何が出来ていないか）や、

継続して利用する際に行う具体的な内容 

並列化に向いているバンド計算ソフトに Gau-DFT

を入れて高性能で計算ができるように研究に使

う。また、LCgau+LRD 法を大きい系の有機化合物

の計算に適応する。 

７． 一般利用で演算時間を使い切れなかった理由 

 

８． 利用研究成果が無かった場合の理由 
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