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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 

物質科学の研究において、ハイパフォーマンス計

算機資源をいかした大規模計算が求められてい

る。本課題では、所属研究で京コンピュータ向け

に開発中の分子科学計算ソフトウェア NTChem の

並列チューニングを進めている。今年度は京コン

ピュータ上でのチューニングに重点を置いたた

め、RICCの利用はなかった。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 


