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　研究を終了しましたので、下記の通り報告します。

	成果の概要

　Abstract

（和文）

2006年10月からスタートしたこの研究課題(1年半の予定)では、これまで、Skyrmeエネルギー汎関数を用いた時間依存密度汎関数理論と配位混合計算への確率論的アプローチとを主に実行した。時間依存密度汎関数計算では、3次元座標空間のメッシュ表現で波動関数を表現し、対称性の仮定なしに、鉛の原子核(208Pb)までの計算が可能となった。また、確率論的アプローチでは、その新しい方法の有用性などのチェックと、ネオン(20Ne)までの比較的軽い原子核への適用に成功した。さらに重い系への適用のため、全空間を小空間に分割し、各プロセッサに負担させる形での並列プログラム(Fortran)を完成させたが、大きな通信が必要となり、期待したほどの性能向上が得られなかったため、現在、軌道毎に異なるプロセッサに担当させる並列化を検討中である。通信が小さいため、重い系への適用において重要であると考えている。

（英文）

We have started this one-and-half-year project from October 2006. We have, so far, carried out numerical calculations of the time-dependent Skyrme density functional theory and of a stochastic approach to the configuration mixing with the Skyrme interaction. The time-dependent density functional calculations using the three-dimensional coordinate-space representation have been performed up to 208Pb without any symmetry restriction. The stochastic approach has been just tested and applied to light nuclei up to 20Ne. We have constructed a FORTRAN program with MPI for a parallel computing, dividing the whole space into small spaces of number of processors. This “space-divided” parallel computing has turned out to be not efficient because of the heavy communication among different processors. We are now trying to develop another kind of parallel programs, in which different processor takes care of different Kohn-Sham orbitals. This will facilitate the application to heavier nuclei. 
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