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拡張機能

本シミュレーターは、ハイブリッド量子古典計算を行うコードで、界面に対してマクロなシアーストレスを印加

することが可能となるプログラムです。HybridQMCLTでは、大規模で複雑な対象系において、電子レベル

での計算が必要な領域にだけオーダーN型の実空間グリッド電子状態計算コードを適用することで、原子・

イオンのダイナミックスを高速に計算します。さらに、実際的な設定で、金属系と有機分子系との接触面で

の相対運動に伴う化学反応をシミュレートできます。

シミュレータ概要

界面原子ダイナミクス・反応シミュレータ（Ⅱ）
（HybridQMCLT）

超先端材料超高速開発基盤技術プロジェクト成果

有機分子系の金属基板系への

押擦運動を仮想的な粗視化粒

子を通じて表現し、接触面近傍

の領域をDFTで計算することで、

相対運動に伴う化学反応をシ

ミュレートします。



裏

【連絡先】超先端材料超高速開発基盤技術プロジェクト
【シミュレータ配布問合せ窓口】u2m-sim-ml@aist.go.jp
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ライセンス・配布方式

動作環境

想定用途

初期状態 700 step後

高圧条件下で活性にな

る金属酸化物表面の修

飾反応過程をシミュレー

トする例
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