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PHASEシステムの機能

• 電子状態解析

– バンド構造

– （局所）状態密度

– （部分）電子密度

• STM像解析

• 振動解析

• 誘電物性解析

• 圧電物性解析

• 構造最適化

• 第一原理分子動力学

– エネルギー一定

– 温度一定（Nosé‐Hoover法）

– 拘束条件付きMD

– ハイブリッド法（QM/TB/MM）

• 可視化

– 原子構造

– 電子密度



第一原理擬ポテンシャル平面波法

• 密度汎関数理論

• 第一原理擬ポテンシャル
– TM型ノルム保存擬ポテンシャル

–Vanderbilt型ウルトラソフト擬ポテンシャル

• 平面波基底

• 電子状態解法
–Modified steepest decent (MSD)法
–直線探索付きMSD法
–残差最小化法



DNAの電子状態と物性
シリコン中単原子空孔
シリコン中ヒ素ドナー

シスプラチンの水和反応

シリコンデバイス ナノバイオデバイス

固体表面上のDNA自己組織化高誘電率ゲート絶縁材料

シリコン/SrTiO3界面

シスプラチンとDNA塩基の反応

水素吸蔵水和現象
ニオブ中水素のダイナミクス

解析事例



シリコンデバイス
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シリコンデバイス：ゲート酸化物
70 cm‐1 83 cm‐1

Vibrational and dielectric properties of Hf alminatesBand offsets at Si(001)/SrTiO3 interfaces

Si(001) SrTiO3(001)

VBO

Dielectric properties of Ce oxides

The Born effective charges of cubic Ce2O3

Thin Solid Films 2005, 486, 136–140.

Cubic Ce2O3

Phys. Rev. B 2007, 75, 195105.



ナノバイオデバイス

Au(110)表面上のグアニンの

二次元自己組織化

Angew. Chem. 2005, 117, 2310 –2315.

DNA‐based nanowires

・M‐DNA

Nanostructure fabrication
・Metallized DNA

Nature 1998, 391, 775‐778.

Zn+

J. Mol. Biol 1999, 294, 477‐485.

DNA‐based Electronic memory 

DNA‐based electronic logical elements

NOT XOR OR AND

Inter. J. Quant. Chem. 2008, 108, 1913–1920.



ナノバイオデバイス

Guanine‐cisplatin complex

ssDNA on Cu(110) surfaceElectronic structure of B‐DNA in water

Optical conductivities of wet DNAs

DNA in water

Wet DNA



第一原理分子動力学

Hydration phenomena

Hydration reactions of a cisplatin complex

Hydrogen storages

Hydrogen dynamics in solid Niobium
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まとめ
• 大規模第一原理シミュレーションが次世代およ
び近未来ナノデバイス開発を促進する。

• 第一原理分子動力学シミュレーションによる化
学反応解析が環境問題対策および新材料開発
の指針を与える。
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