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超大規模材料シミュレーションのための 
Asia-Pacific GRID戦略的活用構想 
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minEQM（｛ψn（r）｝） 

mi ＝－ EMD（｛ri｝） 
d 2 

dt 2
∂ 
∂ri

Train

Electron 
wave function

Atom

Adaptive

ReaxFF

Molecular Dynamics（MD） 
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EMD

Quantum Mechanics（QM） 
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GRPCシステムNinf-Gを利用して
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P32（512CPU） 

P32（512CPU） 

F32（256CPU） 

TCS（512CPU） 
＠PSC

＃0：69 atoms 
including 2H2O＋2OH

＃1：68 atoms 
including H2O

＃3：56 atoms 
including H2O

＃2：44 atoms 
including H2O
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