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【緒言】 
 当研究室では従来の第一原理分子動力学法よりも数千倍高速な，Tight-binding 近似に基づく量

子分子動力学法プログラム Colors の開発と応用[1-3]に成功してきた．本研究では，Tight-binding
量子分子動力学法プログラムにおける量子化学計算部分のさらなる高速化を可能とするアルゴリ

ズムを考案しColorsプログラムへ実装することで新プログラム"New-Colors"を開発したので報告

する．あわせて応用結果についても報告する． 
 
【計算方法】 
当研究室開発の Tight-binding 量子分子動力学法プログラム Colors において，系の全エネルギー

は次の式によって表される： 
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ここで，上記の式(1)における右辺第 1 項，第 2 項，第 3 項，第 4 項，第 5 項はそれぞれ原子核の

運動エネルギー，軌道エネルギー，クーロンエネルギー，近接交換反発エネルギー，補正エネル

ギーである．本プログラムでは，密度汎関数理論に基づく第一原理計算を利用して得たパラメー

タを Tight-binding 近似のハミルトン演算子に適用することで，電子状態計算の精度を確保しつつ

高速計算を可能にしている． 
 
【結果および考察】 
重なり積分行列要素Srsは波動関数情報のみなら

ず原子間距離にも依存し，ハミルトニアン行列の非

対角要素HrsはWolfsberg-Helmholz近似を用いて計

算するためSrsに比例することがわかっている．そこ

で，量子分子動力学計算において原子の座標が変化

するときにSrsとHrsのみを更新し，指定された時刻に

到達するまで波動関数情報を拘束するアルゴリズム

を考案した．このアルゴリズムを実装した新規開発

プログラム"New-Colors"を用いて，系の総電子数を

2~200 にした場合の量子分子動力学計算に要する時

間を測定した．比較のため改造前のColorsによる計

算も行った．その結果を図 1 に示す．この図から，

本研究で開発したNew-Colorsプログラムが従来の

Colorsと比較して，200 電子系で約 14 倍の高速化していることがわかる．これにより，本研究で

開発したアルゴリズムが計算所要時間の大幅な低減に有効であることが示された．現在，触媒・

トライボロジー分野への応用や古典分子動力学法とのハイブリッド化を進めている． 
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図 1. 従来の Colors プログラムと本研究
で開発した New-Colors プログラムの計
算所要時間の比較． 
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