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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 

  化学現象の解釈や化学実験の検証に不可欠な存在と

なりつつある量子化学の主要理論となっているのが、

密度汎関数理論(DFT)である。DFT は，化学を再現す

るのに必要な精度の計算を高速に行うことが出来る上、

並列化効率が高く、Order-N 化（計算時間を電子の数

に比例させること）も比較的容易なアルゴリズムを用

いている。2012年に運用を開始したスーパーコンピュ

ータ「京」の威力を発揮する手法としても期待されて

いる。しかし、従来の DFTは，ファンデルワールス結

合や電子移動励起など大規模系計算で重要である物性

を再現できないという重大な問題があった． 

DFT による大規模系の物性の高精度再現を可能にし

たのが、平尾らが開発した長距離補正(LC)法である。

超分極率や励起エネルギーなどの大規模系の物性のみ

ならず、反応障壁など DFT計算の問題点を解決に導い

た。 

LC 法は電子間相互作用 1/r を誤差関数(erf)を導入し、

短距離成分と長距離成分を次式のように分割する。 

 

 

変 数 r12 は二つの

電子間距離、μは短距離成分と長距離成分を分割する

ためのパラメータである。LC法は短距離成分には DFT

の交換汎関数を用いて計算し、長距離成分には

Hartree-Fockの交換積分を用いて計算する手法である。

パラメータμが 0 の極限では DFT、μが無限大で波動

関数理論の Hartree-Fock法となる。 

 従来のDFTで取り込む事が出来なかった電子間の長

距離相互作用を取り込むことに成功し、DFT 計算の

様々な問題点を解決している。その一方で、

Hartree-Fock交換積分の計算が必要となるため、従来

の DFT よりも計算コスト高くなってしまう。また、

DFT 法は本来、 Order-N 化が容易であるが、

Hartree-Fock 交換積分の Order-N 化は世界で未だ成

功例がなく、LC法の高速な計算アルゴリズムはほとん

ど報告されていない。 

 そこで、本研究では LC 法の計算精度を維持しつつ、

高速な計算を可能にする新しい LC 法の開発を行うこ

とを目的として研究を行う。 

 本研究は科学研究費助成事業（基盤研究(S)）の研究

課題『密度汎関数理論の新展開』の研究テーマの一つ

である。 

   

2. 利用がなかった場合の理由 

 今年度は現在に至たるまで、主にアルゴリズムや計

算プログラムの開発に取り組んでおり、RICCの計算機

が必要不可欠となる応用計算を実行しなかったため、

利用していない。 

 来年度こそは応用計算を行い、可能であればぜひ

RICC のコンピュータを使わせて頂きたいと考えてい

る。 

1

r12

=
1- erf (mr12 )

r12

+
erf (mr12 )

r12


