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発表者の研究グループでは、マルチスケール・マルチフィジックス計算化学手法の原子力関連技術への応

用を目指しているが、本発表では、それらの手法を構成する様々な手法、特に既存の第一原理分子動力学

法に比べ１０００万倍の高速計算が可能な超高速化量子分子動力学法について紹介する。 
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1. 緒言 

 発表者のグループでは、量子化学、分子動力学、量子分子動力学法、モンテカルロ法、流体力学、有限

要素法、人工知能など様々なシミュレーション手法を統合したマルチスケール、マルチフィジックス計算

化学を開発し、様々な応用分野に活用している。本発表では、原子力関連技術への応用に有効な方法論を

中心に紹介する。 

2. 方法 

マルチスケール・マルチフィジックス計算化学手法を構成する様々な手法の詳細については、他の論文、

総説等に記載した[1-6]。 

3. 結果と考察 

 原子力技術分野についても、量子・原子レベルーメソレベルーマクロレベルを融合したマルチスケール

手法が有効であることが示されているが[3-6]、その中でも超高速化量子分子動力学法が有効であった。本

法は、密度汎関数法計算をベースに Tight-Binding 量子化学計算を行うとともに、その結果から原子間ポテ

ンシャルを求めることにより、既存の第一原子分子動力学法に比べて１０００万倍の高速化が実現される

が、本発表では、それらが多様な化合物の計算に対して高い計算精度をもつことも実証した。さらに、こ

の手法に基づく電気伝導、熱伝導、摩擦・機械強度、化学反応、電気化学反応、光化学反応、プラズマ反

応などマルチフィジックス解析の有効性も示した。 
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図１ Tight-Binding量子化学計算化学手法による 

結合エネルギー計算値(ECOLORS) と DFTによる計算値 

(EDFT)あるいは熱力学データ(Ethermo) との比較 
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