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なぜ今、密度汎関数法が重要なのか？なぜ今、密度汎関数法が重要なのか？



次世代化学理論次世代化学理論
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ムーアの法則「コンピュータの処理能力はおよそ18ヶ月ごとに2倍」によると…
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次世代化学理論に必要な条件次世代化学理論に必要な条件

結合距離を0.1Å以内、結合エネルギーを1kcal/mol程度の誤差で算出できる理論→
電子相関 MO、密度汎関数法

結合距離を0.1Å以内、結合エネルギーを1kcal/mol程度の誤差で算出できる理論→
電子相関 MO、密度汎関数法

精密な分子構造決定が可能精密な分子構造決定が可能

アルゴリズムの線形スケーリング化や並列化が行なえる理論→密度汎関数法アルゴリズムの線形スケーリング化や並列化が行なえる理論→密度汎関数法

高速な計算アルゴリズムを実現高速な計算アルゴリズムを実現

多種多様な化学物性値を高精度に算出できる理論→電子相関 MO 、密度汎関数法多種多様な化学物性値を高精度に算出できる理論→電子相関 MO 、密度汎関数法

さまざまな物性値計算への適用可能性さまざまな物性値計算への適用可能性

分子の大きさや原子の種類に大きく依存しない計算精度を持つ理論→密度汎関数法分子の大きさや原子の種類に大きく依存しない計算精度を持つ理論→密度汎関数法

システムに対する計算精度の等価性システムに対する計算精度の等価性

現時点では、密度汎関数法（DFT）が

複雑な分子システムの精密計算に最適



密度汎関数法による小分子の化学計算の精度密度汎関数法による小分子の化学計算の精度
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平衡構造

数十種類の分子からなるG2-1ベンチマーク
セットの化学プロパティ計算値の誤差
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密度汎関数法は小分子の化
学プロパティをきわめて

精密に再現

メタノールの平衡構造
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