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Lanczos Method

Recursion Method

Gram-Schmidt の方法
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(LMTO+Lanczos, 大規模系＋第一原理）

Administrator
タイプライターテキスト
!!!!削除!!!!

Administrator
タイプライターテキスト

　　　　　　　‡



（非周期系、実空間計算、大規模系＋大規模行列の対角化）　

Approximant crystal Pseudo-gap
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Phys.Rev. B53, R2910 (1996)

decagonal AlCuCo

  Spatial extent in quasicrystals
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(High Tc: Correlated Systems)
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QM

MM

Bio 系の量子力学計算における最近の進歩

問題点

　1点計算

　最適構造
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密度汎関数理論（基底状態）　　　　 単一スレーター行列式 (SD)

Linear Method  (Muffin-Tin 軌道 )　実空間表示　　　　Bloch の定理　　

　　　  NMTO, EMTO

　　　　　　　　　　　　　　　　　

大規模系　（Order N method) 励起状態

強相関系　

大規模線型方程式の解法 空間的揺らぎ

時間的揺らぎ

空間・時間揺らぎ

GW 近似

動的平均場近似

（DMFT, LDA+DMFT)

⇔

⇔

揺らぎ

⇒
⇒ ⇒

(CI, 相互作用）　



大規模系

　アモルファス

　準結晶

　ナノスケールシステム

ハミルトニアン：実空間形式

大規模計算　（短距離秩序）　

ハミルトニアン：実空間形式

大規模計算　（長距離秩序⇔位相）　

ハミルトニアン

大規模計算

長時間プロセス (長時間 MD)

LMTO-Recursion 法

LMTO- 直接対角化

Forced Oscillator

tb-LMTO 法

Wannier 表示

Krylov 部分空間法

　直接対角化

　シフト COCG

　　



Large-scale electronic-structure calculations

 

 

eigen states
(1)(2)

 : ( one-body ) density matrix

 (1)

(2)

Calculating a physical quantity 

Wannier representation.
 Hoshi and Fujiwara
   J.Phys.Soc.Jpn 69,3773 (2000)
Order-N
 Hoshi and Fujiwara
   J.Phys.Soc.Jpn 72,2880 (2003)
Krylov (Subspace Diagonalization) 
 Takayama, Hoshi and Fujiwara
   J.Phys.Soc.Jpn 73,1519 (2004)
Krylov (Shifted COCG)
 Takayama, Hoshi and Fujiwara
   Phys.Rev. B73, 165108 (2006)

Witout calculation of extended eigenstates. 

 

Not necessary all of elements of Density Matrix



Large-scale Electronic Structure Calculation

Wannier state representation 
Krylov subspace diagonalizatiopn
shifted COCG method
Hybrid method and parallelization　

Density Matrix Formalism

10   atoms !! 
~(70 nm)  system !!

7

3



Application : Si(111)-(2x1) cleavage simulation

14 nm
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Steps are formed in large (10-nm-scale) samples
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Mera, et al., Ultramicroscopy, (1992) 

15 nm 
Example of STM experiment
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Hoshi, Iguchi and Fujiwara
Phys.Rev. B72, 075323 (2005)
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Bending of cleavage path 
   into favorite planes  
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Phys.Rev. B72, 075323 (2005)
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Energy and structure change

11-4 nanowire

Gold  helical multishell  nanowires Magic number, Multi-shell structure, Helicity

Y.Kondo and K.Takayanagi,  Science 289, 606 (2000)

Iguchi, Hoshi and Fujiwara (2007)
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104  107 atoms    (10  100 nm)
Tight-binding formulation of the total electronic energy

 Generalized Wannier states --- Unitarity freedom of eigen states
(1) Density matrix represented by Wannier states
(2) Insulators / semiconductors
    

 Krylov Subspace Method
 Subspace diagonalization method 
   Shifted COCG method  
(1) Density matrix in Krylov subspace       
(2) Insulators / semiconductors and metals  

Hybrid scheme by dividing the Hilbert space,    Prallelization
            

 

Electronic structure calculations for large scale systems 

Construction of Universal TB-Hamiltonian 

~ ~



密度汎関数理論（基底状態）　　　　 単一スレーター行列式 (SD)

Linear Method  (Muffin-Tin 軌道 )　実空間表示　　　　Bloch の定理　　

　　　  NMTO, EMTO

　　　　　　　　　　　　　　　　　

大規模系　（Order N method) 励起状態

強相関系　

大規模線型方程式の解法 空間的揺らぎ

時間的揺らぎ

空間・時間揺らぎ

GW 近似

動的平均場近似

（DMFT, LDA+DMFT)

Hamiltonian の構成

⇔

⇔

揺らぎ

⇒
⇒ ⇒

(CI, 相互作用）　

ナノスケールシステム



相関の強い系　High-Tc (Cuprate) , 

　　　　　　　　　　　　遷移金属酸化物　etc, etc

LDA, LSDA, GGA

LDA-SIC

L(S)DA+U

GW 近似

U+GW 近似

DMFT(Dynamical Mean Field Theory)

LDA+DMFT

量子モンテカルロ法　

RPA, 空間非一様性

自己相互作用に対する補正

on-site U （空間揺らぎ）

   ⇒ ○ Spin Gap

      × Coulomb Gap, (Hubbard Gap)

動的遮蔽

動的揺らぎ (on-ste) 

   ⇒ Hubbard Gap

      Coherent peak

手法 電子相関



Constraint LSDA



LDA-SIC (Self-interaction Correction, 自己相互作用補正）

　LDA エネルギー汎関数では、自分自身が作るクーロン相互作用を感じる．

　

LDA+U ( クーロン相互作用による電荷揺らぎ）



Orbital and charge ordering  in 

undoped doped doped (x2)
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Green function Unperturbed (LDA)
Green function

Dynamical screened
Coulomb interaction Coulomb interaction Polarization

Self energy

P : Polarization function of RPA

(L. Hedin, Phys. Rev. A 139, 796 (1965))i
P=-i

Off-set method,  Product-Basis,  Parallel Computation  etc.

GW-approximation
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La

Lad

Nohara, Yamasaki, Kobayashi and Fujiwara, Phys. Rev.  B 74, 064417 (2006)

GWA: Energy gap (direct)   1.0 eV
                (indirect) 0.82eV
                (exp)      1.1 eV     

LaMnO3
A-type Antiferromagnet

C-type orbital order

GW-approximation
G  : LSDA 0
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GW-approximation 

 

 

 
 
 
 

Phys. Rev. B 74, 064417 (2006)

onsite (majority spins):3.00 eV 
onsite (minority spins):2.40 eV 
offsite(majority and minority spins):0.34 eV  

23.4, 17.2, 3.7 eV (high energies)
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Green function Unperturbed (LDA+U)
Green function

Dynamical screened
Coulomb interaction Coulomb interaction Polarization

Self energy

P : Polarization function of RPA

i
P=-i

Off-set method,  Product-Basis,  Parallel Computation  etc.

U+GW-approximation better G0   L(S)DA+U

⇒



PM PI PM AFI
~150K
energy gap=0.35 0.66eV

Keller et.al, 2004

e

e
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a1g
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σ

S=1/2  or M=1.7µ

E(a  )< or > E(e  )

What kind of transition

    between PM and AFI?
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Β
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Off-diagonal Coulomb Interactions

Anisotropy of Hopping Integrals
Charge Stripe

Spin Stripe

La2-xSrxNiO6 (LSNO)
Layered perovskite with stripe order. (0<x<0.5)
x = hole concentration
Antiferromagnetic(AFM) Insulator in the range x<0.9.

EXACT DIAGONALIZATION  

   of many-body Hamiltonian  

          derived from LDA

with S. Yamamoto
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Strong coupling between charge and spin fluctuation



密度汎関数理論（基底状態）　　　　 単一スレーター行列式 (SD)

Linear Method  (Muffin-Tin 軌道 )　実空間表示　　　　Bloch の定理　　

　　　  NMTO, EMTO

　　　　　　　　　　　　　　　　　

大規模系　（Order N method) 励起状態

強相関系　

大規模線型方程式の解法
空間的揺らぎ

時間的揺らぎ

空間・時間揺らぎ

GW 近似

動的平均場近似

（DMFT, LDA+DMFT)

（GWA+DMFT)

Hamiltonian の構成

⇔

⇔

揺らぎ

⇒
⇒ ⇒

(CI, 相互作用）　

⇒ BS-eq.
Vertex-corr.

ナノスケールシステム



1
工学教育推進機構 2006

工学教育あるいは大学教育一般について

‐専門化の進んだ状況における試み ‐

工学教育推進機構の活動

工学教育工学教育あるいはあるいは大学教育一般大学教育一般についてについて

‐‐専門化の進んだ状況における試み専門化の進んだ状況における試み ‐‐

工学工学教育教育推進機構の活動推進機構の活動
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工学教育推進機構 2006

工学専門工学専門教育改善の必要性教育改善の必要性 （１）
１．工学の拡大、専門の深化：

工学知の膨張、細分化
２．地球規模での、複雑で多様な問題の顕現化：

学際的・融合的な学術
３．グローバリゼーションの進展：

国際競争と協調

• 基礎知識の不足を認識（68．3%）

• 学部講義の受講を希望（59．2%）

工学専門工学専門教育改善の必要性教育改善の必要性 （２）

他大学出身者が大学院生に占める割合：31．4
東大の場合：工学系全体 32．3% 専攻別 10% から 59% まで

• カリキュラムの整備を希望（53%）

• 他専攻科目履修を希望（79．2%）

小宮山宏工学系研究科長の時代
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工学教育推進機構 2006

工学教育推進機構工学教育推進機構
Center for Innovation in Engineering EducationCenter for Innovation in Engineering Education

・ 2005年、4月1日発足

・ 工学系研究科の２機能（ 2002年発足）を集結

－「教育プロジェクト室」
－「国際化推進室（GWP）」

・ 各々の機能がその活動の枠を広げながら、さらに連携して工学教育改革を推進

工学教育推進機構の設立

工学基礎教育の充実．
専門の壁を低くする．(inter - discipline)
Self-orientation,  “Tailor-made’’ program
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工学教育推進機構 2006

健康

水資源

河川･湖沼･地下水

魚･藻類･細菌･ウィルス

酵素

遺伝子･DNA・RNA

分子

リスク
確率・統計学

流域

水文学

農地

GIS

住居

都市計画

画像処理

情報処理工学

水系生態学

タンパク質工学

遺伝子工学

上下水道

水処理

配水管

材料工学

消毒
ウィルス

水質センサー

水質化学

分子生物学
紫外線・オゾン

拡散

水理学

ラジカル反応

分子軌道

家畜

獣医学

地質
土壌

地下水

光触媒

光化学

街区設計

経営

半導体

第一原理

流体力学

降雨

ＰＣＲ

財政学

安全な生活・都市防災

水・排水管理

病原体･毒物
疫学

免疫学

地球気候

気候学

遺伝子工学

微生物・ウィルス学

農学

気泡流

水環境問題における知識構造 (大垣眞一郎教授）
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工学教育推進機構 2006

工学知の構造化工工学知学知のの構造化構造化

課題志向科目（情報関係）構造の具体例
Course linkage shown with MIMASearch

美馬秀樹助教授

吉田眞教授
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工学教育推進機構 2006

• 「ものづくり実験ゼミ」と「ものづくりグループ支援」

• ものづくり実験の意義

– 大学教育の中での
「もの離れ」 「観察、仮説、検証」作業の欠落．

– 企画、実験、製作、共同作業
• 情報収集
• 企画、マネージメント
• 製作、技術、匠、安全性確保
• 共同作業、コミュニケーション
• 発表、レポート、記録

• ものづくり実験工房の建設

ものづくり実験教育ものづくり実験教育

もの作り実験「フォーミュラ
レーシングカーを作る」より
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工学教育推進機構 2006

工学系大学院生の英語発表能力（英語論文執筆、

英語口頭発表、英語討論）の増強を図るため、工学系

研究科の共通講義として平成15年度夏学期から開講

学部教育における英語教育の増強を目的として、工学部

3，4年生を対象として、平成17年度より開始．

GWP室の監督下、複数の英語学校により行う．通常の

講義の時間外．学生の負担による受講料（非常に割安）．

「科学・技術英語」および「スペシャル・イングリッシュ・レッスン」

「科学技術英語」の目的

「スペシャル・イングリッシュ・レッスン」の目的

GWP室：笠木室長、小野教授、森村講師



皆様、

永い間本当にありがとうございました。

そして、これからもよろしくお願いします。




