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並列版Gaussian09の加速例	

Pt55 (density fitting) + ゲーム用GPU	


密度行列DのN-表現性が未知で解けなかった	


反対称性の近似を提案し、密度方程式を解いた	


有限温度に拡張した	
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波動方程式	


)1()1( NN !! Ψ−=Ψ

2次密度方程式	
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グラフィックボード (GPU)	


パソコンの描画装置	


低価格（4万円）高性能（CPUの10倍）	


低速coreを1000個程度集積	


単純、高並列の新アルゴリズム開発	
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交換相関ポテンシャル	

電子密度の関数	
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原子核と電子からの	

静電ポテンシャル	


運動エネ
ルギー	


非局所ポテンシャル：擬ポテンシャル
やHartree-Fock交換ポテンシャル	


密度行列を用いた電子相関理論	


  ゲーム機などを使った科学技術計算	


  密度汎関数法に応用	


シュレーディンガー方程式を解く事で、

物質の性質を予想する。	


持続可能社会実現に役立つ材料開発。

それに必要な理論や技術の開発。	


研究目的	
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正極：Pt nanoparticle/C 
　1/2O2 + 2H+ + 2e- → H2O 
反応遅い、過電圧�
触媒が高価、短寿命 
律速過程:電位、水和による影響? 

 O2 ads + H+ + e-→OOHads? 
 OHads + H+ + e-→H2O ? 

負極：Pt-Ru/C 
　H2 → 2H+ + 2e- 

燃料電池の正極反応解析	


  Lagrange型解法による流れのシミュレーション   	


 研究目的 	


➣ 流体解析のためのLagrange型解法の開発	


➣ 乱流や混相流などの解析と予測	


➣ 高性能機器の開発のための設計指針の獲得	


 キーワード 	


計算流体力学，乱流，混相流，シミュレーション，可視化	


 シミュレーションの事例 	


噴流のDNS	
回転流路内乱流の直接シミュレーション	


滝型マイクロ水車まわりの水流	


渦の生成・変形・	

消滅の解像	


渦構造に及ぼす回転	

の影響の把握	


ブレード周りの水	

の飛散の再現	
　 複雑系において非線形な振舞いを示す物理現象や動

的相互作用を対象として，大規模な数値計算，高精度な

測定・分析を行い，空間的・時間的に遍在する膨大な

データから有用な情報を抽出する複雑系インフォマティッ

クスの構築を目指す．例えば，複雑な振舞いを示す流体

現象や化学現象，生態系・環境 系と人類の間の相互作

用における各種の膨大なデータから，必要な情報を抽出

し解明するための，可視化法，発見的及び知的処理法

について教育・研究を行う。	
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北海道浜頓別町日の出貝塚と  
　　　　　　　　周�辺海域の海洋リザーバ効果の状況  
	


　縄文文化の北の限界地域である北海道オホーツク海沿岸部には、3つの縄文時代貝塚が知られており、
浜頓別町の日の出貝塚はその中でも最北の縄文時代貝塚である。遺跡はオホーツク海から3キロほど内
陸に入ったクッチャロ湖東側の台地上に位置しており、百数十軒の擦文時代の住居址と縄文時代の貝塚
が確認されている。かつて1958・1959年に大場利夫氏らによって発掘調査が行われたものの調査内容の
詳細は報告されておらず、貝塚の形成時期もはっきりしなかった。	


	
○貝塚形成年代の手がかり	

　1958・1959年の調査で貝層中から出土したシオフキ1点・アカニシ1点について、加速器質量分析法
（AMS法）による放射性炭素年代測定を行ったところ、測定値を較正した1σ暦年代範囲はそれぞれ
3519-3272calBC(68.2%)と3539-3321calBC(68.2%)であり、縄文前期末〜中期前葉となった（新美他
2012）。しかしこの年代は、当時の遺跡周辺海域での海洋リザーバ効果の大きさがわからないため、仮に
現代のサハリン南部や千島列島南部のΔR値の平均を用いて算出した暫定的なものであった。貝塚が形成
された実年代を明らかにするためには、当時の海洋リザーバ効果の状況を把握する必要がある。	


	
○貝層出土炭化材の測定結果と海洋リザーバ効果の算出	

　その後、1958年トレンチの位置を推定し、2012年にそのトレンチの再発掘を行った。この調査では旧トレ
ンチの西側の壁を検出し、この断面で撹乱されていない同一層位から出土したマガキと木炭及びやや上
層から出土したマガキについて、AMS法による放射性炭素年代測定を行った（表1）。試料調整と放射性炭
素年代測定は株式会社パレオ・ラボに委託した。較正年代は、炭化材はIntCal09、貝類は Marine09の較
正曲線に基づき、OxCal4.1を用いて求めた。	

　表1から日の出貝塚におけるR（海洋リザーバ効果）を計算してみると、炭化材の暦年較正用年代は
5013±23で同一層出土のマガキが5356±23なので、Rは343±33となり、ΔRは−32±35となる。	


	

　また、炭化材の測定値を較正した1σ暦年代範囲を見ると、3911BC(24.7%)3878BC、 
3804BC(37.9%)3761BC、3725BC( 5.6%)3715BCであり、貝層形成年代は縄文前期後半と考えられる。
先に示した暫定的なシオフキ・アカニシの1σ暦年代範囲3519-3272calBC(68.2%)と
3539-3321calBC(68.2%)は、仮にΔR=400±92として較正した値であるが、上記の炭化材の年代範囲と
比較すると、明らかに新しすぎる。この年代のズレは海洋リザーバの見積もりの誤りに起因する。このよう
に、海産試料を用いて年代測定を行う際には、その時代・地域におけるローカルな海洋リザーバ効果の状
況を把握することが非常に重要である。	


	



