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要　旨

分子シミュレーション技術は，材料物性を微視的（分子レベル）で解明，理解，設計するための計算機実験である。分子シミュレーション技
術を駆使することによって，材料開発期間の大幅な削減，材料やデバイス作製基本プロセスの最適化，従来にない全く斬新（ざんしん）な高機
能性材料や新概念の創出などが期待できる。

分子シミュレーション技術の機能性材料への適用例
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高度情報化社会が必要とする，高機能で環境に優しい新

材料の開発が求められており，我々は従来の勘と経験によ

る材料開発から，理論に基づいた計算機実験による材料開

発へのパラダイムシフトを目指している。さらに，企業の

材料開発に役立つ実用的な分子シミュレーション手法の確

立，及びナノテクノロジーを先導できる大規模な分子シミ

ュレーション手法の確立を目的に，分子シミュレーション

の技術開発を行っている。

分子シミュレーション技術は，材料の構造，電気，光学，

磁気，熱的性質などの巨視的性質を微視的（分子レベル）

で解明，理解，設計するための計算機実験であり，実際に

実験を行うことなく材料物性が予測できる。このため，分

子シミュレーション技術は，材料開発の効率化を可能とす

る基盤技術である。

本稿では，分子シミュレーション技術の開発例として，

磁性材料の磁気特性の予測技術と高分子電解質材料のプロ

トン伝導性（注1）の予測技術について述べる。開発した分子

シミュレーション技術は，高精度・短計算時間で材料物性

を予測可能であり，分子シミュレーション技術が材料開発

に有効であることが実証できた。

分子シミュレーション技術
～材料開発の効率化を実現する設計・評価解析技術～

絶縁材料

・材料開発に役立つ実用的な分子シミュレーション技術の確立
・分子シミュレーションの実現を可能とする独自の電子構造理論の開発
・実験と分子シミュレーションとの緊密な連携による材料開発

排ガス分解触媒

光スイッチング素子用光学材料
電池用高分子
電解質材料

モータ用永久磁石材料トランジスタ用導電性高分子

（注１） 電解質材料を伝導するプロトン（水素イオン）の度合い




