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計算機マテリアルデザイン

量子シミュレーションから量子デザインへ

大阪大学大学院理学研究科

赤井久純



背景1
計算機マテリアルデザイン
– 計算機上の仮想実験室において

環境調和材料（窒化物、酸化物等）

高効率エネルギー変換材料（太陽電池・燃料電池材料、超伝導材料等）

安全・安心のためのセンサー材料（スピントロニクス材料等）

生体調和材料（人工関節、人工骨、歯科材料等）

等を効率良く、環境に負荷をかけず開発することのできる手法

計算機マテリアルデザイン従来型材料開発



背景2

現在の量子シミュレータ
– 凝縮系物質・固体の物性予測

– 局所密度近似に基づく第一原理計算

– 物性物理学で最も成功したアプローチの一つ

– 計算機マテリアルデザインに用いられて大きな成果

今後の要求
– 飛躍的に高精度なシミュレーション

– 飛躍的に大規模なシミュレーション

– 多様な電子相関・エキゾティックな系のシミュレーション

– ダイナミクスのシミュレーション

次世代量子シミュレータと次世代スパコンとの出会い
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次世代量子シミュレータ
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研究の特性と方向性

社会的課題解決
型領域基礎科学領域

超並列シミュレータ

有効多体電子理論

オーダーN手法

ソフトマター

局所密度近似を超える
計算機マテリアルデザイン

ナノデバイス

多体電子論と大規模計算の融合
極限物質合成

スピン機能材料

量子反応デザイン

ナノバイオ・触媒

強相関ナノ

基礎科学への貢献

– 次世代量子シミュレータは凝縮系の標準理論を
提供

– 次世代量子デザイン手法は新しい物質科学の
パラダイムを切り開く

社会への貢献

– 「計算機マテリアルデザイン」を用いた新しい産
業の創成

– 高機能・高効率材料開発手法の提供

LDAを超えて

サブミクロ
ンサイズ

「beyond LDA＋サブミク
ロンサイズ」の方向を見

据えて、計算機マテリア
ルデザイン

量子シミュレータの開
発・公開と普及

新しい第一原理計算手法
の開発



これまでの量子ミュレーションの実績

代表的な実績
– 手法開発

多体電子論と量子シミュレーション
フルポテンシャルKKR法、オーダーN法 etc.
実空間差分化法

– 計算機ナノマテリアルデザインによる新物質創成
新物質の創成 CrAs, (Zn,Cr)Te, (Ga, Cr)N
透明室温希薄強磁性半導体 (Zn, Co)O
ハーフメタリック反強磁性半導体, etc.

– 大規模計算
DNA、ナノチューブ、ナノバイオ物質, etc.
ダイナミクスのシミュレーション

表面水素反応デザイン

ナノ電子輸送

CrAs

ハーフメタリック強磁性半導体



展望

１０年後
数理物理学

物性理論
電子状態

量子シミュレーション
計算機マテリアルデザイン

物性基礎・統計 基礎科学

次世代量子シミュレータに支えられた
計算機マテリアルデザインは
高効率・環境低負荷の、新しい
材料・デバイス開発手法を提供

工程大分業時代における
知価創造工程の基盤技術

２０年後

社会貢献


