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１．研究目的 

核子多体系である原子核を、核子の自由度から量子力学的に理解する微視的研究は、

最近の計算機能力の発展に伴い質的な変貌を遂げている。特に、重い原子核から中性

子星内部の巨大原子核・無限核物質を対象にできる密度汎関数理論(DFT)による記述

が近年目覚しく発展している。また、重力波による中性子星合体の観測と重元素合成

を示唆するデータの観測など、中性子星の観測データも近年大きな発展を見せてい

る。そこで本研究プロジェクトでは、DFT に基づく原子核の励起構造・反応機構の研

究を進め、ミクロな原子核の研究をマクロな中性子星パルサーの観測データと結びつ

け、核子多体系の量子ダイナミクスに対する理解を深めることを目的とする。特に、

時間依存密度汎関数理論(TDDFT)に基づく核分裂・核融合・移行反応過程の研究、中

性子星インナー・クラストの構造と自由中性子の対相関・超流動ダイナミクスの研究

を進める。この目的のため、メニーコア・プロセッサを用いた高効率のコード開発を

行う。 
 

２．研究成果の内容 
Oakforest-PACS 
対称性の制限を一切排除したフル３次元実空間基底の有限温度ハートレー・フォッ

ク・ボゴリューボフ（HFB）計算のコード開発とチューニングを推進し、シフト法を

用いた反復解法や、松原振動数に対応する極の寄与を除去する方法などに、複数の方

法を試験的に実装し、最も効率の良い方法を見つけ出した。準粒子軌道を計算せず、

また大次元の行列対角化にもよらずに計算する新しい有限温度 HFB の計算手法であ

る。拡張されたグリーン関数を用いて、複素エネルギー平面上での周回積分から通常

密度・対密度を決定し、最大で空間格子点の 4倍の数までのノード数において、これ

までにない高い並列効率が得られる。シフト法を用いることで、計算コストを大幅に

軽減することが可能であり、いくつかの候補の中から、shifted conjugate orthogonal 
conjugate residual (COCR) method と shifted conjugate orthogonal conjugate 
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gradient (COCG) method が

特にパフォーマンスが良いこ

とがわかった。 
メニーコアプロセッサ

（Knights Landing アーキテ

クチャ）でのコード開発を進

め、有限温度におけるいくつ

かのベンチマーク計算を実施

した。Ba 原子核における八重

極変形の温度依存性、水銀の

アイソトープにおける変形共

存現象の温度に対する依存

性、中性子星のインナー・クラ

ストにおける超流動中性子の役

割とパスタ構造において、これ

までの研究結果を再現するとと

もに、新しい現象を予言することができた。この成果は、PRC に出版が決定してい

る。 
 
Cygnus 
 Cygnus の GP-GPU を用いたテスト計算を実施する予定であったが、本年度は実施

できなかった。 
 

３．学際共同利用が果たした役割と意義 
 2019 年度から、HPCI プロジェクトにおいて、Oakforest-PACS を用いたプロジェ

クトが採択されているが、学際共同利用プログラムとの併用によって計算資源を十分

に確保することができた。また、2018 年度までの学際共同利用プログラムによる無償

利用があったおかげで、HPCI のプロジェクトにつなげることができた。学際共同利

用無しには実現できなかったプロジェクトである。 
 

４．今後の展望 
 今後は、現状の Oakforest-PACS の利用を推進するとともに、スパコン富岳の利用に

向けたコードの変更・チューニング、Cygnus などの GP-GPU を利用した計算に向け

たコード開発を実施していく予定である。 
 

５．成果発表 

図 1 中性子星インナー・クラストの構造計算

例。温度 𝑻 = 𝟐𝟎𝟎 keV。超流動中性子の海の中

に、変形した中性子過剰No 核が出現している。 
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配分リソース※ 

当初配分 追加配分 

Cygnus ○ 5000  
Oakforest-PACS ○ 225000  
※配分リソースについてはノード時間積をご記入ください。 

 


