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１． 本課題の研究目的 

物質の電子状態を精密に解析することは、様々な

物性・物質の解析・設計を行う上で重要である。

『京』に代表される超並列計算機では、その計算

資源を有効に利用し、より広範な対象を解析する

ために、高並列かつ低スケーリングな高精度電子

相関手法が求められる。量子モンテカルロ法は、

統計的手法に基づく手法で、高並列性・計算コス

トスケーリング面での利点を持った高精度電子相

関手法である。しかし、現状の量子モンテカルロ

法は安定性・適応範囲の点で多くの改良すべき点

がある。その一つとして、重原子に対して重要な

相対論効果を取り込む手法の欠如がある。これに

対し、これまで相対論 Hamiltonian に基づき、相

対論的変分モンテカルロ（ZORA-VMC）法と、対応

するカスプ補正法、より高精度な拡散モンテカル

ロ（DMC）法への拡張と適用を行った。本課題では、

更に ZORA-DMC 法を簡便に取り扱えるプログラムの

開発を行うこと、スピン-軌道相互作用を取り込む

理論・プログラムを開発することを目的とする。 

 

２． 具体的な利用内容、計算方法 

本年度は RICCを利用しなかった。 

 

３． 結果 

本年度の利用による成果はない。 

 

４． まとめ 

本年度は利用しなかった。 

 

５． 今後の計画・展望 

次年度以降は RICC 利用申請を行わない。 

 

６． 利用がなかった場合の理由 

主として京を利用したアプリケーション開発を

行っていたため、並列環境として RICC を利用す

る必要がなかった。 

 

 


