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• 密度汎関数理論に基づく第一原理電子状態計算ソフトウエア

• ノルム保存型擬ポテンシャルを使用

• 最適化数値局在基底により、Kohn-Sham軌道を展開

• LDA, GGA, LDA+UによるSCF計算

• 全エネルギー、力の計算

• バンド分散、状態密度

• 構造最適化(BFGS,RF,EF法等)

• 有効電荷解析(マリケン,ボロノイ,ESP)

• NEV,NVT分子動力学法

• 電荷ドーピング

• フェルミ面解析

• 電子密度等のCubeデータ

• 擬ポテンシャル&基底のデータベース 等

• オーダーN, 低次スケーリング法

• ノンコリニア磁性

• スピン軌道相互作用

• 非平衡グリーン関数法による電気伝導

• Berry位相による電気分極

• 最局在化Wannier関数

• 有効遮蔽体(ESM)法による電場印加

• NEB法による反応経路探索

• バンドunfolding法

• TH法によるSTM解析 等

基本機能 拡張機能

OpenMX Open source package for Material eXplorer



2000年 開発開始

2003年 公開 (GNU-GPL)

2003年 共同研究：
産総研
物材機構
ソウル大
金沢大
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2019年 １９回のリリース、
Ver. 3.9に至る

http://www.openmx-square.org
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実験との共同研究によりZrB2上のシリセン構造を初めて実証

B.J. Kim et al., Phys. Rev. Lett. 101, 076402 (2008).

実験との共同研究によりIr酸化物のJeff=1/2Mott状態を初めて実証

A. Fleurence et al., Phys. Rev. Lett. 108, 245501 (2012).

K. Nishio et al., Phys. Rev. Lett. 340, 155502 (2013).

アモルファス金属酸化物を特徴付ける普遍的な中距離秩序構造を提案

C.-H. Kim et al., Phys. Rev. Lett. 108, 106401 (2012).
H. Weng et al., Phy. Rev. X 4, 011002 (2014).

トポロジカル絶縁体の理論的予測

H. Jippo et al., Appl. Phys. Express 7, 025101 (2014).
M. Ohfuchi et al., Appl. Phys. Express 4, 095101 (2011).

表面酸化Si基板上のグラフェンナノリボンの大規模電気伝導計算

H. Sawada et al., Modelling Simul. Mater. Sci. Eng. 21, 045012 (2013).

bcc-鉄中の金属炭化物析出物の界面構造予測

T. Ohwaki et al., J. Chem. Phys. 136, 134101 (2012).
T. Ohwaki et al., J. Chem. Phys. 140, 244105 (2014).

リチウムイオン電池の電極界面の第一原理分子動力学計算

関連論文
およそ1000報

Z. Torbatian et al., Appl. Phys. Lett. 104, 242403 (2014).
I. Kitagawa et al., Phys. Rev. B 81, 214408 (2010).

磁石材料の磁気異方性の第一原理計算

シリセン、グラフェン
カーボンナノチューブ
遷移金属酸化物
金属酸化物
分子磁性体
希土類磁石材料
金属間化合物
リチウムイオン電池材料、
鉄鋼材料
金属(酸化物)アモルファス 等

これまでの実績

対象としている物質



OpenMXに関する情報

http://www.openmx-square.org/index.html
• ソースコードのdownload
• 日本語/英語マニュアル
• OpenMX Forum
• 計算手法の詳細
• 出版論文
• 基底関数と擬ポテンシャル
のデータベース

計算を始めるには…

• ご自身でインストール

• 大学の計算機センターや
FOCUSにプレインストー
ルされているものを使う

• MateriApps Live!を利用
する



まず始めてみる

計算が正常に終了すると様々なファイルが生成される。

メタン分子のSCF計算を実行する。



OpenMXにおけるinput file

(1) Keywordの後に値を与える。
(2) Keywordの順番は任意で良い。
(3) コメント文は #を文頭に入れる。

いくつかのkeywords:

システム名：この名前で様々な
ファイルを保存

系に含まれる原子数

原子種の定義

原子の座標



例えばMethane.datの計算が正常終了した場合、11個のファイルと 一つのディ
レクトリが生成される。

出力ファイル



met.outの中身

SCFの履歴

KS固有値

全エネルギー

マリケン電荷



標準出力

標準出力を保存したmet.stdを確認する
ことで、SCFの途中経過を確認するこ
とができる。

各原子のマリケン電荷

Kohn-Sham固有値エネル
ギーと前回のSCFステップで
の値との差分

前回のSCFステップでの電荷
密度との差分

MDとSCFのステップ数

SCFの収束条件



水素分子の結合エネルギーを計算する

水素原子の計算

水素分子の計算

計算が正常に終了すると様々なファイルが生成される。

https://t-ozaki.issp.u-tokyo.ac.jp/mpcoms2021_lectures/datfiles/H2.dat から入力ファイルはダウンロードできます。

https://t-ozaki.issp.u-tokyo.ac.jp/mpcoms2021_lectures/datfiles/H.dat から入力ファイルはダウンロードできます。

https://t-ozaki.issp.u-tokyo.ac.jp/mpcoms2021_lectures/datfiles/H2.dat
https://t-ozaki.issp.u-tokyo.ac.jp/mpcoms2021_lectures/datfiles/H.dat


h.outとh2.outから全エネルギーを取得

Utot.         -1.165981886187

Utot.         -0.499351255995

h.outとh2.outを開いて、全エネルギーを取得する。以下の値が得られる。

水素原子

水素分子

したがって結合エネルギーは以下のように計算できる。

結合エネルギー = 2 H – H2 

= 2×(-0.49935) – (-1.16598)
= 0.1673 (Hartree)
= 4.55 (eV)

実験値 4.75 (eV)



CubeファイルをVESTAで可視化する

水素分子の計算後にHOMOとLUMOに対するcubeファイルが生成する。
VESTAを用いて可視化できる。

h2.homo0_0_r.cube h2.lumo0_0_r.cube

http://jp-minerals.org/vesta/jp/VESTAのwebsite


