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【緒言】当研究室では任意の重元素を含む化合物に対して実用的な計算を実現するため、高

精度・高効率な 2成分相対論に基づいた種々の理論開発を行ってきた[1-5]。特に凍結内殻ポテ

ンシャル（FCP）法[4,5]は、2 成分相対論を用いた Huzinaga-Cantu方程式[6]に基づき価電子領域

と内殻領域のそれぞれを段階的に固定して計算するため、あらわに扱う電子数を大幅に削減

しつつ、全電子（AE）計算と同等の精度での計算が可能である。本研究では FCP法のさらな

る高速化を図るため、計算律速となる内殻電子－価電子相互作用のモデルポテンシャル（MP）
化を行った。このパラメータを自動決定するために群知能を用いた手法を開発した。 
【理論】本稿では内殻電子－価電子相互作用について、モデル内殻ポテンシャル（MCP）法
[7]と類似の表式を考える。Hartree-Fock（HF）レベルにおいて内殻クーロン項 Ĵ c および交換

項 K̂ cは次のような MP で近似される。 
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ここで ZAは原子核 A の電荷、α、β、B、C はフィッティングパラメータ、I、J はフィッティ

ング関数のインデックスである。このフィッティングパラメータを決定するにはパラメータ

群に対する最適化問題を解く必要がある。しかし、このパラメータに物理的意味がないこと、

非線形・多次元・多峰性問題となることから、この決定には通常多くの経験を要する。そこ

で本研究ではこのような問題に対して有用な群知能の手法、人工蜂コロニー（ABC）アルゴ

リズム[8]を拡張し、MPフェーズを加えることでパラメータ群を自動決定する手法を開発した。 
【数値検証】図 1 に高精度な 2 成分相対論であ

る無限次 Douglas-Kroll-Hess（IODKH）ハミルト

ニアンによる HF 計算に要する時間の金クラス

ターサイズ依存性を示す。基底関数として

IODKH で最適化された一般縮約型 DZP を用い

た。計算手法として本研究で開発した手法

（FCP-MP）と、比較のために FCP、我々が開発

しているプログラム RAQETと GAMESSにおけ

る AE 計算の結果を示す。この結果、FCP-MPは
AE（RAQET）と比べて次元が削減されているた

め、常に 7～8倍の高速化が達成された。発表当

日は理論/手法の詳細とともに、ab initio MP法と

類似の表式における結果も示すことで、AE→

FCP→MP 法と段階的に近似を用いた際の誤差

の影響なども議論する予定である。 
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Figure 1. CPU time in Aun. 
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