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従来型材料開発 計算機マテリアルデザイン 



仮想物質の
推論 

物理機構の
演えき 

量子シミュ
レーション 

マテリアルデザイ
ンエンジン 

機能の
検証 計算結果

の解析 

機構の定量化 
計算機マテリアルデザイン 

量子デザイン実
現の方法 

計算機マテリアル
デザインエンジン
は３つの過程から
なる 

主要部は量子シ
ミュレーション 

実証実
験 
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現状：スピノーダル・ナノテクノロジー
●第一原理計算によるスピノーダル・ナノ分解
を利用した高温強磁性半導体のデザインと
実証が可能である。

将来展望：半導体ナノスピントロニ
クスデバイスのデザインと実証が可
能になる。(Beyond CMOS) 

●次世代スパコンによるナノスピンダイ
ナミックスとデバイス機能デザインによ
り、THz,　Tbit/inch2超高密度,　不
揮発性の新しいクラスのスピントロニク
スがデザインに基づいて実証される。 
●デザインと実証による半導体ナノスピ
ントロニクスの応用開発が可能になる。 

Nano Seeding 

Shape Control 



現状：太陽電池の欠陥出現予測と自己修復法
●CuInSe2太陽電池における結晶成長条件制御に
よる欠陥生成法と欠陥の自己修復法デザインが可能 

将来展望：不老不死の自己組織化超
効率太陽電池のデザインと実現 
●トップダウン（リソグラフィー）とボ
トムアップ（自己組織化）ナノテクノロ
ジーの融合により、安価で、不老不死の
超高効率太陽電池がデザイン実証される。 

●自己組織化によるナノ超構造量子ドッ
ト増感による超高効率太陽電池がデザイ
ンされ、実証される。 

自己組織化によるナノ超構造増感型 
　の不老不死の超高効率太陽電池 

欠陥を自己修復するCuInSe2太陽電池 



現状：貴金属を含むインテリジェント自動車
用排気ガス触媒の自己再生機能の解明
●ペロブスカイト型自動車排気ガス用触媒に
おける劣化回避と自己再生機能の解明が可能 

将来展望：自己再生する不老不死の
脱貴金属ナノ粒子自己形成触媒がデ
ザインに基づいて実証される。 
●貴金属を用いない、安価・高効率・不老
不死のナノ触媒をデザインで実証。 
●スピノーダル分解によるナノダイナミッ
クスと自己組織化によるナノ触媒の反応機
構と創製法をデザインで実証。 
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