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アドバンスソフト株式会社のご紹介

第⼀原理計算ソフトウェア Advance/PHASE 製品紹介セミナー

2023年1月27⽇（⾦）開催
アドバンスソフト株式会社
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技術第４部 ●● ●●

22

アドバンスソフトとは
産業界のニーズ

シミュレーション技術

統合化

連成
ソフトの商用化

産業界での実用化

・・・・・

・・・・・

流体解析FrontFlow

二相流解析FrontFlow/MP

構造解析FrontSTR

管路系解析FrontNet

プリポストREVOCAP

独自開発ソフト

・・・・・

デジタル
エンジニアリング

・・・・・

第一原理計算 PHASE

戦略的革新シミュレーションソフトウェアの開発 (2005～2007)

戦略的基盤ソフトウェアの開発 (2002～2004)

アドバンストソフト
株式会社設立

(2002)

半導体DESSERT

- 1 -
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33

科学技術計算の
コンサルティング、

オンサイトでの開発、解析

科学技術計算
ソフトウェア
パッケージ販売
カスタマイズ

科学技術計算
ソフトウェアの開発
（自社、受託）

出版

事業内容
アドバンスソフトがご提供するサービス

科学技術計算ソフトウェアの開発を基礎とした、

科学技術計算に関する様々なソリューションをご提供します。

スーパー
コンピューティング
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4

調査 研究 設計 開発 製造

事業分野

産業の主要な分野のあらゆるフェーズで直面する課題に対し、

科学技術計算によるソリューションをご提供します。

流体解析分野

構造解析分野

ナノ分野

半導体分野

プリポスト

連携計算、
統合システム

- 2 -
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ソフトウェアご紹介

5
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6

アドバンスソフト 事例集 検索

http://case.advancesoft.jp
産業分野別

自動車・運輸

材料・化学

産業機械

航空宇宙

エレクトロニクス

建設土木

原子力

エネルギー

環境・防災

解析分野別

流体

爆発・燃焼

構造

振動音響

ナノ・バイオ

プリポスト

半導体デバイス

光・電磁波

 ソフトウェア名からだけでなく、産
業分野別、解析分野別の検

索が可能となりました。

 最新の事例を掲載しました。

今後も逐次最新事例を紹介し

ます。

解析事例Webページをご覧ください。

ソフトウェアの解析事例

- 3 -
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http://www.facebook.com/advancesoft.jp http://www.youtube.com/user/advancesoft

facebook、YouTubeでも関連記事を掲載中

- 4 -
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第⼀原理計算ソフトウェア
Advance/PHASEの概要・特徴機能

1

「オンラインセミナー」Advance/PHASE 製品紹介セミナー

2023年1月27⽇（⾦）
アドバンスソフト株式会社

第1事業部 技術第1部 岡崎 ⼀⾏
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内容

1. Advance/PHASEとは

2. 理論基礎

3. 基本機能

4. 特徴機能

5. 専用GUIとMI機能

2
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Advance/PHASEとは

3

 Advance/PHASEは、東京大学生産技術研究所革新的

シミュレーション研究センターが実施した文部科学省
次世代IT基盤構築のための研究開発「革新的シミュ

レーションソフトウェアの研究開発」プロジェクトおよび
「イノベーション基盤シミュレーションソフトウェアの研
究開発」プロジェクトの成果（ソフトウェア）をアドバン
スソフトが商品化したものです。

 アドバンスソフトはこれらのプロジェクトに参加しソフト
ウェアの開発を担当しましたが、その成果を独自に改
良して商用パッケージソフトウェアとし、販売保守を
行っております 。
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擬ポテンシャル入力デ－タ

PHASE

結晶データベース
分子構造ファイル

Advance/PHASEの構成

全エネルギー，力
状態密度，バンド曲線
構造最適化，分子動力学
弾性定数，仕事関数
磁気特性
STM，AFM
誘電関数（電子系，格子系）
ピエゾ特性, etc.

ユーザー作成

グラフィック表示

PHASE-Viewer
(専用GUI)

外部プログラム

4
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Advance/PHASEとは

• 密度汎関数理論

• 平面波展開（周期境界条件）

• （第一原理）擬ポテンシャル

実験結果などの経験的なパラメータを用いずに、
物質の性質を原子レベルで精密に解析するた
めの第一原理計算ソフトウェア

5

技術的な視点
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密度汎関数理論とは

• 基底状態に関する量は全て、電子（電荷）密度の一意的でユニ
バーサルな汎関数(すなわち関数の関数)である。

交換・相関ポテンシャル (近似がある部分)
• Local Density Approximation (LDA) 
• Generalized Gradient Approximation (GGA) 
• ハイブリッド汎関数(HSE06など）

バンドギャップを高精度に計算したい場合（コスト大）

• Van der waals補正(DFT-Dなど)
層状物質、金属表面への有機分子の吸着、分子性結晶の構造、生体

分子の安定構造の場合

6
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真空層を設けることにより、表面・界面などの二次元系、
分子のような孤立系を取り扱うことも可能

平面波展開

• 波動関数を平面波の和で記述する（フーリエ変換と
Blochの定理）。

• 周期系の取り扱いに適している。

7
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擬ポテンシャルとは

内殻電子は、物質の性質に（ほとんど）影響を与えない。
↓

ポテンシャルとして取り扱う

計算効率は高い

第一原理
擬ポテンシャル

相対論効果を
考慮

8
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Advance/PHASE付属擬ポテンシャル

9

擬ポテンシャルの種類：
・Norm-Conserving (nc)
・UltraSoft pseudopotential (us)
・Projector Augmented Wave (paw)
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Advance/PHASEの計算機能

10
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ソルバーの基本機能紹介(1)

• 状態密度・バンド構造

• 結晶系：

金属・半導体・絶縁体

磁性体・反強磁性体

遷移金属酸化物（強相関電子系）

ハーフメタル

11
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Mg

Mgの状態密度とバンド構造

バンド構造状態密度

En
er

gy
 (e

V)

12
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TiO2の結晶構造

PHASE 実験値

a (Å) 3.756  (-0.7%) 3.784
c/a 2.510  (-0.2%) 2.515

PHASE 実験値

a (Å) 4.562  (-0.7%) 4.593
c/a 0.640  (-0.6%) 0.644

ルチール型

13

アナターゼ型
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結晶構造 （体心立方）

Fe

PHASE 実験値

a (A) 2.845 (-0.8%) 2.87

E(eV/atom) 4.77 (11.4%) 4.28
B (GPa) 178.4 (6.0%) 168.3

凝集エネルギーの格子定数依存性

磁性体の計算例ーFe （強磁性） の 結晶構造ー

格子定数（Å）

エ
ネ

ル
ギ

ー
（e

V/
at

om
）

14
- 11 -



Copyright ⓒ2023 AdvanceSoft Corporation. All rights reserved.

http://www.advancesoft.jp/

Fe の状態密度とバンド構造

En
er

gy
 （

eV
)

10

5

0

-5

-10
Γ              Η          Ν      P Γ         ΝDOS (arb. units)

15
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結晶構造 （体心立方）

(a) 常磁性 (b) 反強磁性

常磁性 反強磁性 実験値

格子定数 (A) 2.86 (-0.7%) 2.99 (4.0%) 2.88

ｴﾈﾙｷﾞ- (eV/atom) 2.92 (-28.7%) 3.78 (-7.8%) 4.10

Cr （クロム）の磁性による全エネルギー

16
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n  (r) – n  (r) の符号を青，赤で表示

Cr （反強磁性）のスピン分極密度

17
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DFT+U：強相関電子系の電子状態

局在軌道間（Feの3d）の
クーロン相互作用を補正

FeO

状
態

密
度

GGA

エネルギーギャップが開く エネルギー（eV）

GGA+U

状
態

密
度 U=5eV

18
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ハーフメタル

CrO2

状態密度

金属的

絶縁体的

19
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電子状態解析機能

• 部分電荷密度

• 等エネルギー面

• 原子分割局所状態密度

• 層分割局所状態密度

• 射影状態密度（DFT+U）

• （最大局在）ワニエ関数

20

ソルバーの基本機能紹介(2)

- 14 -
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(a) occupied                               (b) unoccupied

21

Si(100) p(2×2)表面
のSTM像のシミュレー
ション結果
（高さ一定モード）

電流一定モードのSTM像

のシミュレーション結果
（部分電荷密度の解析）
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等エネルギー面

Si伝導帯の底 Ge伝導帯の底

22
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エネルギー等高線

Siの価電子帯

軽い正孔重い正孔

23
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Atom 1

Si 63原子＋空孔

全状態密度

原子分割局所状態密度： Si結晶中の空孔

24
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電子状態解析：射影状態密度
Feの3d電子の状態密度

状
態

密
度

エネルギー（eV）

GGA+UGGA

エネルギー（eV）

上向きスピン 上向きスピン

下向きスピン 下向きスピン

25
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様々な解析機能

• ストレステンソル（弾性率の計算）

• 誘電率（電子系、格子系）

• 圧電定数

• フォノン（Γ点のみ、分散）

• 解離・吸着（触媒反応など）

• 反応経路探索（NEB）

26

ソルバーの基本機能紹介(3)
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*) H. J. McSkimin, et al., 
Phys. Rev. 83, p.1080(L) (1951). 

ストレステンソルの利用Ⅰ
Si単結晶の弾性定数

PHASE 実験値*

ヤング率E [GPa]

E<100> 123.6 130.8
E<110> 157.2 169.7
E<111> 172.9 188.4

ポアソン比ν

ν(001)面内
<100><010> 0.262 0.280
ν(001) 面内
<110><110> 0.061 0.066

材料異⽅性を取り扱うことが
できます。

27
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10.3 10.35

-0.00005

0

0.00005

10.3 10.35

-3.93880

-3.93875

エネルギーから求めるストレスから求める

最安定構造でストレスは０
最低２点の計算で良い

最安定構造でのエネルギーは極小
最低でも３点での計算が必要

Lattice constant (Bohr) Lattice constant (Bohr)

En
er

gy
 (H

ar
tre

e/
at

om
)

10.318
10.330 

St
re

ss
 (H

ar
tre

e/
Bo

hr
3 )

ストレス・テンソルの利用Ⅱ
格子定数の決定

28現バージョンでは、格子定数は自動的に決められる。
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*)

CRC Handbook of Chemistry 79-th Ed,CRC Press, New York 1998 

Siの誘電関数（電子系）

14.1

PHASE
実測値

ε2

- 2 0

- 1 0

0

1 0

2 0

3 0

4 0

5 0

0 5 1 0 1 5 2 0

K S

R N

実 測

誘
電
率
（
実

部
）

電 磁 波 の エ ネ ル ギ ー ( e V )
光エネルギー (eV)

)()](Im[
,,

2

2 ωδ
ω
πωε ψψ −−=  ⋅ EE vc

vc

ele

vcV kk
k kk pu

虚
部

実
部

光エネルギー (eV)

PHASE
実測値

ε1

*)

29
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方解石（CaCO3; Calcite）

ウィキペディアより

屈折率の異方性が大きい

λ=589.3 nmにおいて
no=1.6584
ne=1.4864

E. Hecht, Optics 3rd ed.
(Addison-Wesley, 1998)

λ=584.2 nmにおいて
no=1.6581
ne=1.4843

ただし、バンドギャップを補正
(+2.5 eV)

Advance/PHASEで
計算すると

結晶構造

30
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方解石の振動解析

922
652

650
318
143

「光物性基礎」 工藤恵栄著、オーム社（１９９６）

1088
1439
720
285
157

1417
713
300
226
104

871
316
96

実験値

33 cm-1 ≒ 1 THz ≒ 4.1 meV

31

Copyright ⓒ2023 AdvanceSoft Corporation. All rights reserved.

http://www.advancesoft.jp/

Si(111) 基板の上にはCeO2単結晶が成長する

(a) (b)

%35.0
Si

SiCeO2 −=
−
a
aa

41.5
2CeO =a

格子ミスマッチが非常に小さい

CeO2

高誘電率 (h-κ ) 材料CeO2 の結晶構造

32
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セリウム酸化物の誘電率

0

5

10

15

20

25

30

c-Ce2O3 h-Ce2O3 CeO2 CeO2(Exp.)

D
ie

le
ct

ric
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on
sta

nt

電子系

格子系
7.5 6

9.2

15.4 16.8 17

c-Ce2O3 h-Ce2O3 CeO2 CeO2
Experiment

24.3
23

[*] N. I. Santha et al., J. Am. Ceram. Soc.,87 (2004) 1233.

[*]

Phasec-Ce2O3

h-Ce2O3

33
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a0(bohr) c0/a0 u0 e33 (C/m2) e33
(0) (C/m2) Z*

|| du/dε3

This work 5.8064 1.601 0.3820 1.61 -0.40 -2.66 -0.19
Ref. 5.8140 1.619 0.3800 1.46 -0.47 -2.70 -0.18
Exp. 5.8777 1.601 0.3820 1.55

Ref.: Phys. Rev. B 56 (1997) R10024. 

Al
N

a0

c0
3

*
||

0

0)0(
3333

2
εd
duZ

V
cee +=

Wurtzite構造の場合のe33成分の計算式

PHASE

窒化アルミニウム(AlN)の圧電定数

34
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T
H

z)

Siの
フォノン分散

Siのフォノン

状態密度

35
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-338.980

-338.975

-338.970
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reaction coordinates

始状態と終状態を与える

中間状態を作る。隣接する状態
は、バネでつながっている。
構造最適化

Nudged Elastic Band (NEB)法

例題：Pt(111)上のO拡散

始
終

遷移状態

36
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ソルバーの特徴機能紹介

• Effective Screening Medium(ESM)法
• XPS（光電子分光）

• EELS/XAFSシミュレーション

• 3D-RISM-SCF法 (溶媒効果)
• 剛体シミュレーション（有機半導体）

38
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ESM法について

◦ 非周期的スラブの取り扱い
 表面に平行な方向は周期的境界条件を適用

 表面に垂直な方向は周期的境界条件を適用しない

◦ 周辺環境を考慮した計算
 表面が溶媒と接している

 付加電荷により、帯電した表面の扱い

 平行板コンデンサーとして、電場の影響を考慮

 大谷、杉野らによって開発された手法
• M. Otani, O. Sugino, Phys. Rev. B 73 (2006) 115407.
• http://sugino.issp.u-tokyo.ac.jp/esm

 特徴
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• Cu 001面
・カットオフ 25Ry
・周期系での真空層 30Å (ESM: 10 Å～)

仕事関数の計算

実験値 / eV ESM法 /eV 周期系 / eV
4.65 4.60 4.10

 仕事関数

ESM法 /sec 周期系 / sec
240 727

 計算時間 (Xeon 2.8GHz, 6core)

ESM法は、カットオフおよび真空
層を小さく取ることが出来る。

⇒ 高速
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• スラブに電荷をドープすると、金属表面に仮想電荷が誘起

⇒ 平行板コンデンサーとして、電場が発生

電場の誘起 (電極のシミュレーション)
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X線光電子分光（XPS）

• 試料に単色X線を照射したときに放出される電子のエネル
ギーを測定する。

X線

光電子

内殻正孔を有する
擬ポテンシャル

42

Advance/CIAO使用
(Ver.3.6から標準搭載）
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• MgO

EELS/XAFSシミュレーション
 一電子近似を適用 (遷移金属酸化物は不可)
 内殻正孔擬ポテンシャルを使用 (XPSと同じ要領)
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炭素のK-edge

3×3×3 super-cell
k-sampling : mesh{2×2×2}

• フラーレン

 ダイアモンド、グラファイト

π

σ

実測

1×1×1 cell
k-sampling : mesh{2×2×2}

π

σ + π

- 26 -
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• 溶液論(3D-RISM) と 第一原理計算(SCF) の連成

• 溶媒を3D-RISM、溶質をSCF で取り扱う

3D-RISM-SCF法

黄：酸素 緑：水素

計算値 -4.7 kcal/mol
実験値 -4.9 kcal/mol

 溶媒和(水和)自由エネルギー

 エタノール周辺の水の分布

 エタノール → SCF
 水 → 3D-RISM
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計算可能なシミュレーション

 溶媒分布関数
• 溶媒分子・イオンの吸着サイトを特定。

 溶媒和自由エネルギー
• 塩 ・極性分子の溶解に伴う、熱力学量を評価。

 溶媒効果を考慮した全エネルギー
• 溶媒存在下での安定性評価、ポテンシャル曲面を計算。

 溶媒効果を考慮した構造最適化
• 溶液中の分子等の安定構造を探査。

 溶媒存在下でのバンド計算
• 電子状態に対する溶媒の影響を調査。
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 電子状態への影響

 状態密度(DOS)の計算結果

モデル バンドギャップ

Na12(H2O) 27 [Al12Si12O48] 3.4 eV

K12(H2O) 25 [Al12Si12O48] 2.5 eV
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剛体シミュレーション
（有機半導体）

48
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有機半導体（有機伝導体）の特徴

• 分子性結晶

分子内の力(intramolecular force):  強い

分子間の力(intermolecular force): 相対的に弱い

• 計算の工夫が必要

結晶系ソフトにとって、通常の計算手順で有機半導体の計算が
難しいであることが知られています。

(例) Quantum Espressoでの研究報告:

Calculating Band Structures for Organic Semiconductors
https://shareok.org/bitstream/handle/11244/317124/oksd_desilva_HT_2018.pdf

49
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Quantum Espressoでの研究報告

通常の計算手順では構造最適化自体は難しいという結果です。

50
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Advance/PHASEの特徴機能：
剛体(rigid body)のシミュレーション

51

 Advance/PHASE には, 所定の方法で指定された原子の組を
剛体とみなし、そのトルクと重心に働く力を利用して緩和
計算/分子動力学シミュレーションを行う機能があります。

 この機能を活用することによって、通常の緩和計算の場合
時間のかかる、分子性結晶の緩和や表面への分子の吸着計算
などを高速に行うことが可能となります。

 最近の全固体電池の研究において、固体電解質としてクラス
ター結晶のような材料が有望であり、この機能の活用が期待
されます。

 実際の計算では、rigid bodyの計算のあとにfull relaxationの
計算を行います。
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分子性結晶における分子属性の自動判定

52

2x2 supercell
Number of molecules auto-defined: 24
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構造計算例：
BEDT-TTF_PtNO

53

剛体シミュレーション: 52回で収束
24並列、1.5時間程度

Rigid body  Full relaxation: 95回で収束
12並列で、3時間弱
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構造計算例:  pentacene結晶

54

剛体シミュレーション: 206回で収束
24並列、1時間弱

Rigid body  Full relaxation: 45回で収束
24並列で、20分弱

補足説明：最初からfull relaxationを実
行すると、1日待っても収束していく様
子が見られません。
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正式対応プラットフォーム

• Windows版 (64bit)

Windows 8以上

• Linux版（AMD64/Intel 64）
RedHat Enterprise Linux 7以上

単体PCに限定。

PCクラスターで
並列計算できます。

55

スパコンで実績多数並列数に無制限
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Linux版にはWindows用のGUIが
付属しています

PCクラスター
Linux

お手元の計算機
Windows

計算結果

入力データ

56

Ver.4.0から
Mac OS用のGUIも搭載
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専用GUI: PHASE Viewer

 認証なし

何台のPCでもご自由に使える

 設定の自由度が大きい

高精細対応（文字サイズ調整）

外観（配色）の変更

転送ファイル設定

Graphツール

3D出力, etc.    

57

計算対象となるセル
（FCC： 4原子）

教科書通りの結晶構造表示
（境界原子を含む）

入力ファイルの自動生成・計算実行・結果取得・結果解析
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GUIの外観

サンプル

バンド構造

Brillouin zone

力のVector表示電荷密度

操作に関するヒント
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Advance/PHASE のマテリアル・
インフォマティクス （MI）関連機能

59

Ver.4.0 から
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60

Plugins: MI機能

XRD TEM

ナノ粒子

粒界
界面
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61

(表面1層目～3層目の色を変えた)
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ご清聴ありがとうございました。

62

お気軽にお問い合わせください。
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第⼀原理計算ソフトウェア
Advance/PHASE ver. 4.3 

新機能について

1

「オンラインセミナー」Advance/PHASE 製品紹介セミナー

2023年1月27⽇（⾦）
アドバンスソフト株式会社

第1事業部 技術第1部 胡 春平
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 MI機能の更なる開発

（機能増強・改良）

•データベース検索

•基板・膜のマッチング

•バッチ・モデリング

•結晶予測

•機械学習

2

今回のバージョンアップについて

リリース時期： 2023年4月

 第三者ソフトとの連携

・ OCP (open catalyst project):
構造最適化の加速化

 ソルバーの改良

(1) MPIライブラリの更新

(2) 並列化自動設定機能の導入

(3) 構造最適化アルゴリズムの追加

 GUIの改良

(1) Berry phase計算へのGUI対応

(2) ワークフロー機能の開発

(3) MSD・拡散係数の計算

(4) NEB 計算途中の反応パスの編集

(5) 原子属性の継承・利用

(6) all frameへの適用機能の導入

(7) RedHat Linux 9への対応

(8) 操作性向上など、改良多数
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MI機能の更なる開発

3
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・ データベース検索：

Materials Projectの更新への対応、オプション追加

・ 基板・膜のマッチング: 
general interface builderの不具合解消・機能増強

・ バッチ・モデリング: 
adsorption structure generatorの改良、吸着構造の一括編集

point defect generatorの速度向上、仕様改善

・ 結晶予測:
shape predictorの六方晶指数への対応

・ 機械学習: 
分子性質予測機能の追加

4

MI機能の改良点
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Materials Project更新への対応

・Materials Projectは現在、新しいウェブサイトへの移行中。

・New APIを採用し、以前のAPIをlegacy APIにした。

new API:   
new API key (32桁）を使用し、新しいデータベースに接続。

ただし、まだβ版である。

legacy API:
legacy API key (16桁)を使用し、以前のデータベースに接続。

5

https://legacy.materialsproject.org からAPI keyを取得する必要あり

Advance/PHASE ver.4.2： legacy API keyのみに対応

Advance/PHASE ver.4.3： new/legacy API keyの両方に対応する
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データベース検索：
結晶構造取得時のオプション追加

6
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General interface builderの改良

☑ インターネット未接続時のlocal file使用問題
を解消した。

Python library (MIT license)の修正

☑一部のdefault設定がGUIで変更できるように
なった。

☑ Linuxでのファイル名の空白問題に対応した。

7

作成例：GaN(001)/Si(001)界面
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ユニットセル 3x3スーパーセル

×
×

×
×

ユニットセル 2x2スーパーセル

×
×

×
×

adsorption structure generatorの改良

分子をセルの中に置くように、生成した全ての吸着構造に対して
同じperiodic translationの操作を実施

8
- 40 -



Copyright ⓒ2023 AdvanceSoft Corporation. All rights reserved.

http://www.advancesoft.jp/

吸着構造の生成例

9

分子の吸着サイト
のみが異なる

（基板構造の座標
が全て同じ）
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吸着構造に対する一括編集

10

一部の原子層の固定
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all frameオプションの適用による一括操作

11

吸着分子の配置（任意方向での並進移動、任意角度での回転）
を一括的に設定することが可能。
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スラブ構造から吸着構造の作成

12
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Ｘは空孔

Point defect generator：欠陥生成の速度を向上

欠陥のname：
簡単になった

13
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Shape predictor: 六方晶指数への対応

14
- 43 -



Copyright ⓒ2023 AdvanceSoft Corporation. All rights reserved.

http://www.advancesoft.jp/

Machine-learning kit: 分子性質予測機能の追加

15

化学データベースPubChem
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分子性質の予測例

16
QM9データセット (分子数：13.4万)以外は推奨しない

omega1は構造に敏感

DFT
結果
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ソルバーの改良

17
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MPIライブラリの更新：
Intel oneAPI 2021の使用

• Intel MPIのバージョンによる問題点

Intel MPI 2018:  一部のLinux計算機 (RHEL 8)で実行できない

Intel MPI 2019: ノード間並列化に問題あり

Intel MPI 2021:  上記問題を解決した。

Windows & Linuxで動作確認済。

• Ver.4.3: Intel oneAPI 2021のMPI配布版を同梱する

18
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MPI並列自動設定機能の導入

DFT計算において、k点並列の効率が高いので、優先的にk点
並列を設定するのが原則である。

自動化計算において、系によってk点数が異なる可能性がある
ので、コア数のみを設定して、
k点並列数を優先的に設定する上でバンド・k点の並列数を自
動的に決定する機能が望ましい。

19

Ver.4.3 で導入した。

Copyright ⓒ2023 AdvanceSoft Corporation. All rights reserved.

http://www.advancesoft.jp/

ne（バンド並列数）, nk (k点並列数)の自動設定

20

(例)
test/scf, k点数は4
np=32  → ne=8  nk=4
np=24  → ne=6  nk=4

test/band, k点数は288
np = 64  → ne=2  nk=32
np = 56  → ne=2  nk=28
np = 32  → ne=1  nk=32
np = 24  → ne=1  nk=24

test/eps, k点数は19
np=24  → ne=6  nk=4
np=38  → ne=2  nk=19
np=57  → ne=3  nk=19
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GUI:  MPI settings

21

イメージ並列化を有効にしたとき、 nr (イメージ並列数)を
手動で設定する必要あり
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• Fast Inertial Relaxation Engine (FIRE) algorithm

22

実装式のみならず、原子の可動属性(mobile)と最大変位量 (dx_max)も考慮

samples/NEB/Si001_H2:

dt = 1. a.u ～ 1000 a.u., FIREで 30数回～50数回で収束

(quenched MDは dtの設定によりループ数が大きく変わる)

特徴： ｄｔは自動調整、安定感は抜群

構造最適化アルゴリズムの追加: FIRE

Structural Relaxation Made Simple

https://link.aps.org › doi › PhysRevLett.97.170201
E Bitzek 著 -  2006 -  被引用数: 781 -  関連記事 (2019/09/26時点）

被引用数： 1451 (2023/01/27時点）

Ver.4.0からNEB計算に導入した

Ver.4.3から構造最適化計算にも使えるようになる。
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GUIの改良

23
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Berry phase計算用のGUIの実装

24

Berry phase計算に必要な設定：
・ displacement入力設定
・ Berry phase計算パラメータ設定
・ Phonon計算関連の入力設定
・ 後処理におけるpolarization出力の設定
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displacement入力パネルの実装

25

template settingsはワークフロー
専用で、そのまま実行できない
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Berry phase計算設定パネルの実装

26

ヒントあり

通常は設定する必要なし

template settingsはワークフロー
専用で、そのまま実行できない

- 49 -



Copyright ⓒ2023 AdvanceSoft Corporation. All rights reserved.

http://www.advancesoft.jp/

Phonon入力設定パネルの追加実装

27

格子誘電率

圧電定数（内部歪み項）
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Polarization設定パネルの実装

28

Phonon計算における後処理の入力設定

property = effective_charge： 有効電荷を出力
property = piezoelectric_const： 圧電定数を出力
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ワークフロー計算機能の導入: 背景

29

Berry phaseに基づいた下記計算は、一つの物性値を
求めるために多数のSCF計算 & non-SCF計算が必要

・ボルン有効電荷
・格子誘電率
・圧電定数

難易度増

スクリプトを用いて計算を実行するが、インプットファイル
の作成自体にも難易度が高い。
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圧電定数の計算手順

セル最適化・原子構造最適化(格子定数、原子構造）

Berry位相計算:
原子変位効果
(berry.data)

phonon計算
1回目(force.data)

piezo/clamped計算
1回目：格子歪み効
果 (berry.data)

piezo/internal計算
(strfrc.data)

piezo/clamped計算
2回目 in scf_e0 
(圧電clamped項)

phonon計算2回目
（圧電internal項）

計算結果
(圧電定数e)

*括弧内のものは出力
*赤枠内の計算は同時に実行できる。
*赤枠内の計算を実行した後、その以降の計算は時間かからない。

30

同時並行できる
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31

ワークフロー機能の導入

プロジェクトの右クリックメニューにadvancedメニューを追加:  
・ create workflow
・ execute workflow
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ワークフローの種類

32

・自動化計算（連続計算）
・ボルン有効電荷
・格子誘電率
・圧電定数
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有効電荷計算用のワークフローの作成

33

ダブルクリックで選択
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格子誘電率計算用のワークフローの作成

34

ダブルクリックで選択

berry計算用のtemplateプロジェクト以外、
phonon計算プロジェクトも生成された

- 53 -



Copyright ⓒ2023 AdvanceSoft Corporation. All rights reserved.

http://www.advancesoft.jp/

圧電定数計算用のワークフローの作成

35

ダブルクリックで選択

セルも最適化済

圧電定数計算ワークフローの細分化：

berry: ベリー位相計算のワークフロー
piezo: 圧電計算専用のワークフロー

clamped: イオン固定項関連計算のワークフロー
internal: 内部歪み項関連計算のワークフロー

phonon:  phonon計算（1回目、2回目）のワークフロー

workflow.xmlで管理

Copyright ⓒ2023 AdvanceSoft Corporation. All rights reserved.

http://www.advancesoft.jp/

ワークフローに対する処理 (1)

36

・Terminalでスクリプトを用いて実行、あるいは execute workflowで実行。
execute workflowの機能は現在実装中。

スクリプトの実行例 (Windows & Linux)：
perl -S prep_piezo.pl 0.01 "1 3 5" "6 6 15" "6 6 15" "6 6 15"
perl -S prep_strfrc.pl 0.01 "1 3 5"

・ Templateプロジェクトは実行できないという制限を加えている。

実行できない
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ワークフローに対する処理 (2)

37

・計算ディレクトリはプロジェクト管理 (一括import, restoreを含む）から除外。

・変位原子の数が多くなると、計算ディレクトリがかなり増えます。
・Berry phaseの計算は “directory並列”であり、並列化効率が非常に高い。
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作成したワークフローの動作確認

38

AlNの圧電定数 (C/m2)

成分 イオン固定項 内部ひずみ項 合計 実験値

e31 0.251 -0.906 -0.655 -0.58

e33 -0.398 2.004 1.606 1.55

e15 0.332 -0.675 -0.343 -0.48
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第一原理MDシミュレーション結果に
基づいたMSDと拡散係数の計算

39

・MSDボタンはMD計算の場合のみ、
有効になる
・trajectoryの間引きは from, to, intervalで
設定可能
・必要な手動入力は拡散の原子種のみ
（温度、MD計算の時間ステップはインプット
から読み取る）
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MSDの計算例

40
- 56 -



Copyright ⓒ2023 AdvanceSoft Corporation. All rights reserved.

http://www.advancesoft.jp/

拡散係数の出力結果

41
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NEB計算途中のイメージ編集機能

42

NEB計算が収束しない場合、途中の反応パスをインポートし、一部の
イメージを編集することで収束性を大幅に向上することが可能。

①

②

③
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一部イメージの追加・再生成・削除

43

任意のイメージの間に中間イメージの追加・再生成あるいは削除が可能

イメージの追加

Copyright ⓒ2023 AdvanceSoft Corporation. All rights reserved.

http://www.advancesoft.jp/

原子編集機能の追加

• 原子の順番(no.)の編集機能

44

単独なDFT計算には原子の順番を意識しなくても良い。ただし、始状態・終状態の
ような複数の計算から結果を求める場合、原子の順番を揃える必要な場合がある。

原子の順番の交換

NEB計算など
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Phonon計算プロジェクトの生成wizardの改修

• Phonon計算は、既存の構造最適化計算(NEB計算を含む)
に基づいているので、既存の計算と同じ計算条件で実行
する必要がある。

 (擬ポテンシャルファイルを含む)すべての計算条件を既存
の計算プロジェクトから読み込む

45
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46

構造最適化済のprojectを選択

Phonon (Gamma) wizardの画面

必要に応じて原子の構造をインポート
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SCF計算からdos/band/誘電率計算プロジェクト
作成時の原子属性の継承

• DFT+U計算： dos/band/誘電率計算プロジェクトを作成する時
にパラメーターUに関する手動設定が不要

47

動作確認： NiOの電子誘電率虚部の実験との比較
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Periodic translation: all frameへの適用

48

Trajectoryの可視化などに活用できる。
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Trajectoryの可視化における原子属性の利用

49

• 原子属性を利用してtrajectoryを可視化することが可能。

原子の可動属性の表示
（固定原子を透明化）
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50

（例）Trajectoryの可視化における原子の分子属性の利用

molecule = 2
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51

NEB入力設定：一部原子層固定時の可視化
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52

NEB結果解析：一部原子層固定時の可視化
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原子配置ビューアー：
Preferences各設定に
restore default機能の導入

53

Preferences各設定を適当に変更しても
心配なし（簡単にdefaultに戻れるので）
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quick plot: spline描画機能の追加

54
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RedHat Linux 9への対応

• Java のアップグレード： Java 11 → Java 17
Ver.4.2はRedHat Linux 9で複数の動作問題が見られた

PHASE同梱のJavaのバージョンアップによって問題
を解消した。正常動作確認済。

• Linux版gnuplotの同梱：

RedHat Linux 9のパケージにgnuplotが削除された。

コンパイル済のLinux版gnuplotをPHASEに同梱し、

そのまま利用できる。

55
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Help: Documentationメニューの追加

56

・OSに依存しない

Windows: 
PHASE¥doc

Linux: 
PHASE/doc
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使い勝手の向上

・phononモード表示の改善：自然順 (1, 2, 3, …, 10, 11, …)で並べる

・Windows: cmd terminalの使い勝手の向上

・project treeの表示の改善

インポート操作後、自動展開してimported projectを表示

57

ディレクトリー名を表示した後、一番左から入力できる
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• 原子選択色の自動設定

58

選択色 選択色

選択色

選択色

選択色の手動設定も可能（従来通り）
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• ヒントの追加（多数）

59

略語を使用したGUIコンポーネント、あるいは分かりにくい項目に
対してヒントを追加した
(マウスを該当項目に置いてしばらく経つとヒントが出る）
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第三者ソフトとの連携

60
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Open catalyst project (OCP)

• Facebook AI Researchとカーネギーメロン大学が主催。

• OC20:  教師データはほとんど金属（合金を含む）表面と
吸着分子のDFT計算結果 。酸化物は含まれていない。

(250 million single point calculations)
・ OC22:  酸化物を対象とした。ただし、教師データはまだ
限定的になっている。

(9.8 million single point calculations)
・ OCPは学習済のモデルを公開している。特徴は、吸着
構造に対して energyとforceを予測できる。

61

https://github.com/Open-Catalyst-Project/ocp
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OCPのpretrained modelを用いた構造最適化

62

対象： 金属表面上の吸着分子構造
(一部の原子層を固定)

力の計算:   S2EF model (GemNet-OC)
アルゴリズム:  BFGS
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63

Step    Time             Energy              fmax
BFGS:    0     10:54:33     -140.388885        1.6397
BFGS:    1     10:54:33     -140.426025        0.6841
BFGS:    2     10:54:33     -140.432785        0.7407
BFGS:    3     10:54:34     -140.451141        0.7826
BFGS:    4     10:54:34     -140.489502        0.4412
BFGS:    5     10:54:34     -140.489822        0.4674
BFGS:    6     10:54:35     -140.511902        0.5261

….              ….                       ….                      …
BFGS:   28    10:54:43     -140.713821        0.0796
BFGS:   29    10:54:43     -140.699646        0.0748
BFGS:   30    10:54:43     -140.692795        0.0852
BFGS:   31    10:54:44     -140.707672        0.0942
BFGS:   32    10:54:44     -140.721573        0.1411
BFGS:   33    10:54:44     -140.740616        0.0572
BFGS:   34    10:54:44     -140.729187        0.2607
BFGS:   35    10:54:45     -140.735016        0.0933
BFGS:   36    10:54:45     -140.735916        0.0310

百原子程度の系は12秒で収束した
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OCPモデルで最適化した構造の例

64

DFT計算OCPモデルで最適化した構造初期構造
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OCPモデルとの連携による構造最適化の加速

前例では、

• DFTで初期構造から最適化：

220回ionic step
・ OCPモデルで最適化した構造からDFTで最適化：

99回ionic step、時間は約１/2程度に短縮

＊他の例では加速の効果にばらつきがある。

例えば 233回ionic step から 201回 ionic stepに
短縮する例もある

65
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OCPモデル・使用スクリプトの同梱

• OC22 pretrained modelや使用スクリプトを
Advance/PHASE ver.4.3に同梱する予定

*GUIでの対応は可能だが、応用範囲の限定が必要で、
対応は検討中）

• OCPのパケージは4GB弱なので、install DVDには同梱
しない方向。

• ユーザー様のほうでofflineで導入する必要な場合、
サポートセンターからパケージを提供する。

66
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ご清聴ありがとうございました。

67

お気軽にお問い合わせください。
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第一原理計算ソフトウェア 製品紹介セミナー
オンラインセミナー（ 年 月 日）

Confidential

2

定置用蓄電池の世界市場規模の予測

兆円

兆円

生産・市場規模が急速に増大し，電力系統用が大きな割合を占める

今後の予想
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3

研究背景：最近の蓄電池に求められる性能

高安全性

高出入力

長寿命

Confidential

4

主な製法 固相反応法 硫酸法

取引価格
（ あたり）

約 万円 約 円

充放電電位

密度
＋拡散係数 （c軸方向）

（ab面内方向）
電子伝導性

理論容量

吸蔵時の
体積膨張率

ab

- 72 -



Confidential

5
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7

研究の特徴：ルチル型 の性能を引き出す方法論

Confidential

88

Nanoscale

吸蔵にともなうルチル型 の相変化

P mnm P m
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9

本研究の実施内容

Confidential

10

金属源とプロパノールをグリコール酸水溶液中で攪拌

源

水熱合成反応
（ ℃ ）

ドープ源

水熱合成法による不純物ドープ の調製
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吸蔵にともなうルチル型 の相変化

Electrochemistry, 

−

Q
V

−
−

−

Q
V

−
−

P mnm

P m

吸蔵（充電）

放出（放電）

Confidential

12

単結晶 の相変化の確認

d
d

et al. Chem. Mater.

単結晶粒子内の 拡散経路の維持
Electrochemistry, 
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13

種々の不純物元素のドーピング

Electrochemistry, 

M
y Mx y

a c

（ ）
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×
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充放電前後の の 線回折パターン

層状岩塩型の の
存在を確認
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☆
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θ  

充放電後の の構造解析

層状岩塩型 への不純物ドープを
初めて確認

Confidential

16

吸蔵により相変化した の構造解析

θ  

層状岩塩型ルチル型

層状岩塩型 への
不純物ドープの効果
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17

ドープによる 負極の性能改善

−

C C C C C C C CC

C −

et al. Chem. 
 Mater.

Electrochemistry, 

のドープにより の電子伝導性が向上し
高速充放電性能の大幅な改善に成功した．

E

E

E

E

E

E

Confidential

18

第一原理計算解析の必要性

E

E

E

E

E

E

層状岩塩型 の電子構造は未報告

不純物ドープが層状岩塩型 の電子構造に
与える影響を計算で調べる必要がある
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（層状岩塩型）

x x x（x ）

19

第一原理計算に基づく電子状態の解析

k E

第一原理計算プログラム（ ）を用いて
層状岩塩型 の電子状態を解析

Confidential

E
 −

 E

20

ドープ の状態密度の計算

をドープした は層状岩塩型においても電子伝導性が向上

（層状岩塩型）

x x x（x ）
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層状岩塩型

第一原理計算プログラム

層状岩塩型へのドープにより電子伝導性が
向上することがわかった．

もしくは をドープした の状態密度

Confidential

22

酸化物系全固体 電池への適用

J. Phys. Chem. C

室温成型のみで構築したバルク型酸化物系
負極の充放電に初めて成功！

不純物元素のドープにより
レート特性が向上
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酸化物系全固体 電池への適用

J. Phys. Chem. C

不純物元素のドープにより
レート特性が向上

Confidential

24

k

価カチオンのドープの効果の解析
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拡散に要する活性化エネルギーの計算結果

Confidential

26

始状態における各元素の状態密度
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始状態における各元素の状態密度

Confidential

16

価カチオンをドープした 電極の高速充放電性能

約 秒の短時間での高速充放電

−

C C C C C C C CC

C −

et al. Chem. 
 Mater.
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電極の高速充放電性能

−
C C C C C C C CC

C −

Confidential

30

電極の高速充放電性能

−

C − −

et al. CrystEngComm

実用化予定の負極
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32

Tottori University Faculty of Engineering building seen from the central square

The mascot of the University is a mandarin duck, the symbol bird of Tottori Prefecture, 
and represents that the University develops with the local community. 
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関連サービスのご紹介

1
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3

アドバンスソフトの開発・解析サービス

お客さまのご要望に応じて科学技術計算ソフトウェアの
新規開発、機能追加、受託解析等のサービスをおこないます。

１．流体・構造・ナノ関連など幅広い分野の
ソフトウェアを開発し、解析経験がある技術
者がお客様のご要望をお伺いいたします。

３．お客さまのご了解が得られましたら、
モデリングを行い、解析を実施いたします。

４．解析結果を可視化し、解析結果の
評価や考察を行なって報告書を作成
いたします。

２．最適な解析方法をご提案いたします。
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4

◇各サービスのご紹介
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ご清聴ありがとうございました。

アドバンスソフトは、高度な技術力、開発力、人材を武器に、
最先端理論を応用した解析シミュレーションソフトウェアを開
発・販売しています。受託解析、受託開発、パッケージソフト
ウェア、コンサルティング等多様なソリューションを通じて、
お客様の問題解決に即戦力として貢献します。

お問い合わせ先：ご担当営業まで
TEL:03-6826-3971 FAX:03-5283-6580
E-mail:office@advancesoft.jp

- 89 -



http://www.advancesoft.jp/ 

 

Copyright ⓒ2023 AdvanceSoft Corporation. All rights reserved. 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

警告 
このレポートに収録されている⽂章および内容については、ご⾃⾝のために役⽴てる⽤途に限定して無料配布しています。 
このレポートを、販売、オークション、その他の⽬的で利⽤するには、著作権者の許諾が必要になります。 
このレポートに含まれている内容を、その⼀部でも著作権者の許諾なしに、複製、改変、配布を⾏うことおよびインター 
ネット上で提供する等により、⼀般へ送ることは法律によって固く禁⽌されています。 
 

 

Advance/PHASE は、東京⼤学⽣産技術研究所⾰新的シミュレーション研究センターが実施した⽂部科学省次世代ＩＴ基盤構築のための研究開発「⾰新的シミュレーションソフトウェアの研究開
発」プロジェクトおよび「イノベーション基盤シミュレーションソフトウェアの研究開発」プロジェクトの成果（ソフトウェア）をアドバンスソフトが商品化したものです。アドバンスソフトは
これらのプロジェクトに参加しソフトウェアの開発を担当しましたが、その成果を独⾃に改良して商⽤パッケージソフトウェアとし、販売保守を⾏っております。 
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