
仕  様  書 

 
1. 件名 

第一原理計算シミュレータライセンス 
 
2. 研究の概要 
産業技術総合研究所新原理コンピューティング研究センターでは、国立研究開発法人新

エネルギー・産業技術総合開発機構受託「高効率・高速処理を可能とする AI チップ・次
世代コンピューティング技術開発」事業の一環として、電圧制御型磁気メモリの基盤技
術開発を行っている。本プロジェクトで必要となる高い垂直磁気異方性、および電圧磁
気異方性制御効率を実現する新材料探索を行うため、当該シミュレータにて電子状態計
算を行う。 
 
3. ソフトウェアの概要 
  本ソフトウェアは、物質の電子状態計算を行うことのできるシミュレータである。 
 
4. ソフトウェアの仕様 

4-1. 第一原理計算により電子構造計算、量子力学分子動力学計算が可能であること。 
4-2. 擬ポテンシャルと平面波基底を用いた PAW 法を用いた計算法が利用できること。 

     LDA, GGAs, metaGGAs, Hartree-Fock, Hartree-Fock/DFT hybrids 汎関数が 
利用可能であること。 

4-3. 共役勾配法、擬ニュートン法、damped molecular dynamicsを用いた構造緩和が可能 
であること。 

4-4. 分子動力学計算において、Born-Oppenheimer molecular dynamics, Interface  
pinning, Slow-growth approach, On-the-fly machine learning force fields が取り 
扱えること。 

4-5. コリニア、ノンコリニア磁性を取り扱えること。スピン起動相互作用を取り入 
れることが可能であること。Constrained magnetic moments approachが取り扱 
えること。 

4-6. グリーン関数法が利用できること。その際、準粒子 GW 法、 ACFDT 法が取り 
扱えること。 

4-7. 多体摂動理論として、2nd-order Møller-Plesset摂動理論が取り扱えること。 
4-8. 力、イオン変位、電場、光に対する線形応答を取り扱えること。 
4-9．Bethe-Salpeter 関数を用いたエキシトン効果を含んだ振動数依存の誘電関数が 

計算できること。 



 
5. 保守体制等 
ライセンスは永久ライセンスで提供され、同じグループ内で 6人まで使用が可能であるこ
と。 

 
6．特記事項 
 サプライチェーン・リスクに対応するため、「IT 調達に係る国等の物品等又は役務の調
達方針及び調達手続きに関する申合せ」（平成 30 年 12月 10 日関係省庁申合せ）に基づき
対応を求めることがあるので応じること。 
 
7. 納入物品 

7-1．ソフトウェアライセンス 一式 
 
8. 納入期限および納入場所 
納入期限：2025 年 2月 6日 
納入場所：茨城県つくば市梅園１－１－１ 

国立研究開発法人産業技術総合研究所 
新原理コンピューティング研究センター 
中央事業所 2群 2-1C棟 314 室 
 

9．納入の完了 
本件は、「7．納入物品」に記載の納入物品が過不足なく納入され、仕様を満たしている

ことの確認を行い、納入の完了とする。 
 
10．付帯事項 
・本仕様書の技術的内容及び知り得た情報に関しては、守秘義務を負うものとする。 
・本仕様書の技術的内容に関する質問等については、調達請求者の指示に従うこと。 
また、本仕様書に定めのない事項及び疑義が生じた場合は、調達担当者と協議のうえ 
決定すること。 
 



サプライチェーン・リスク対応に係る特記事項 

 

１．サプライチェーン・リスクへの対応  

受注者は、機器等の意図的な不正改造及び情報システム又はソフトウェアに不正なプログラム

を埋め込むなど、国立研究開発法人産業技術総合研究所（以下、「産総研」という。）の意図しな

い変更が加えられたときに生じ得る情報の漏えい若しくは破壊又は機能の不正な停止、暴走その

他の障害等の情報セキュリティ上のリスク（以下「サプライチェーン・リスク」という。）に対応するた

め、受注者は「IT 調達に係る国の物品等又は役務の調達方針及び調達手続に関する申合せ」

（平成 30 年 12 月 10 日関係省庁申合せ）に基づく対応を図らねばならない。 

  

２．意図しない変更に対する対策 

①受注者は、本業務の履行に際して、サプライチェーン・リスクが潜在すると知り、又は知り得るべ

きソースコード、プログラム等（以下「ソースコード等」という。）の埋込み又は組込みその他産総

研担当者の意図しない変更を行ってはならない。  

②受注者は、本業務の履行に際して、サプライチェーン・リスクが潜在すると知り、又は知り得るべ

きソースコード等の埋込み又は組込みその他産総研担当者の意図しない変更が行われないよ

うに相応の注意をもって管理しなければならない。  

③受注者は、本業務の履行に際して、情報の窃取等により研究所の業務を妨害しようとする第三

者から不当な影響を受けるおそれのある者が開発、設計又は製作したソースコード等（受注者

がその存在を認知し、かつ、サプライチェーン・リスクが潜在すると知り、又は知り得るべきもの

に限り、主要国において広く普遍的に受け入れられているものを除く。）を直接又は間接に導入

し、又は組み込む場合には、これによってサプライチェーン・リスクを有意に増大しないことを調

査、試験その他の任意の方法により確認又は判定するものとする。  

  

３．サプライチェーン・リスクにかかる調査の受入れ体制 

①受注者は、本業務に産総研担当者の意図しない変更が行われるなど不正が見つかったときは、

追跡調査や立入検査等、産総研と連携して原因を調査し、サプライチェーン・リスクを排除する

ための手順及び体制を整備し、当該手順及び体制を示した書面を産総研担当者に提出しなけ

ればならない。  

 

４．サプライチェーン・リスクを低減するための対策 

①受注者は、サプライチェーン・リスクを低減する対策として、本業務の設計、構築、運用・保守の

各工程における不正行為の有無について定期的または必要に応じて監査を行う体制を整備す

るとともに、本業務により産総研に納入する納入物品に対して意図しない変更が行われるリス

クを回避するための試験を行わなければならない。当該試験の項目は、情報セキュリティ技術

の趨勢、対象の情報システムの特性等を踏まえ、受注者において適切に設定するものとする。 



 ②機器の納入であり、かつ、設計、構築、運用・保守の各工程が存在しない場合は、４．①の対

応は不要。 

 

５．受注者の業務責任者 

①受注者は、本業務の履行に従事する業務責任者及び業務従事者（契約社員、派遣社員等の

雇用形態を問わず、本業務の履行に従事する全ての従業員をいう。以下同じ。）を必要最低限

の範囲に限るものとする。 

②機器納入であり、かつ、設計、構築、運用・保守の各工程が存在しない場合は、５．①の対応は

不要。 

 

６．再委託 

6.1 本業務の第三者への委託の制限 

受注者は、産総研の許可なく、本業務の一部又は全部を第三者（再委託先）に請け負わせて

はならない。ただし、6.2 に定める事項を遵守する場合はこの限りではない。 

6.2 第三者への委託に係る要件 

①受注者は、本業務の一部又は全部を第三者に再委託するときは、再委託先の事業者名、

住所、再委託対象とする業務の範囲、再委託する必要性について記載した承認申請書を、

委託元である産総研に提出し、書面による事前承認を受けなければならない。 

②受注者は、本業務の一部又は全部を第三者に再委託するときは、再委託した業務に伴う

再委託者の行為について、全ての責任を負わなければならない。 

③受注者は、知的財産権、情報セキュリティ（機密保持を含む。）及びガバナンス等に関して、

本仕様書が定める受注者の責務を再委託先も負うよう、必要な処置を実施し、その内容

について委託元である産総研の承認を得なければならない。 

④受注者は、受注者がこの仕様書の定めを遵守するために必要な事項について本仕様書を

準用して、再委託者と約定しなければならない。 

⑤受注者は、前号に掲げる情報の提供に加えて、再委託先において本委託事業に関わる要

員の所属、専門性（情報セキュリティに係る資格・研修実績等）、実績及び国籍についての

情報を委託元である産総研へ提出すること。  

⑥受注者は、再委託先において、産総研の意図しない変更が加えられないための管理体制

について委託元である産総研に報告し、許可又は確認（立入調査）を得ること。 

 

７．その他  

①提出された資料等により産総研担当者に報告された内容について、サプライチェーン・リスクが

懸念され、これを低減するための措置を講じる必要があると認められる場合に、調達担当者は

受注者に是正を求めることがあり、受注者は相当の理由があると認められるときを除きこれに

応じなければならない。 



②産総研は、受注者の責めに帰すべき事由により、本情報システムに産総研担当者の意図しな

い変更が行われるなど不正が見つかった場合は、契約条項に定める契約の解除及び違約金

の規定を適用し、本業務契約の全部又は一部を解除することができる。   

  

 
 


