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社会が求めるグリーンエネルギーと健康な暮らしに貢献

次世代“省エネ”デバイス・構造材料の

開発先行に必要な物質機能設計技術
◆“省エネ”デバイス

・半導体微細化限界を打破

・高温超伝導や微小磁区(スピン)活用

◆“省資源”構造・機能材料

・レアメタルフリー新物質・材料

・インフラを支える金属構造材料

“創エネ”“蓄エネ”の飛躍的効率向上に

繋がる物質・材料設計技術
◆“創エネ”物質・材料

・燃料電池エネルギー変換効率向上

・メタンハイドレートやバイオマス

◆“蓄エネ”物質・材料

・リチウムイオン電池長寿命高信頼化

・エネルギーハーベスティング
シリコンナノワイヤ

元素戦略Pj，大型研究施設，産業界との連携で競争力強化
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（１）分野２ 戦略目標-1

メタン
ハイドレート

◆ウイルスの構造安定性とダイナミックス
・構造が安定する仕組み
・構造の環境対応生
・感染直後の構造変化
・感染阻害分子

感染症の克服に向けたウイルスの振る舞いの理解と創薬への応用
◆ウイルスの感染機構の解明
・感染の際の分子間電子分布
・新しい作用機構の解明
・人工ワクチン、抗ウイルス剤
・高活性化合物の分子設計

小児マヒウイルス
インフルエンザ

ウイルスのレセプタ



第2部会
次世代先端デバイス科学

第3部会
分子機能と物質変換

第4部会
エネルギー変換

第1部会
新量子相・新物質の基礎科学

第5部会 マルチスケール材料科学
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戦略目標：基礎科学の源流から物質機能とエネルギー変換を操る奔流へ
～物性、分子、材料の分野融合で課題に取り組む～

（１）分野２ 戦略目標-2 ～５つの戦略課題～

社会のニーズ

物性 分子

材料

科学のシーズ

奔流

源流

基礎

応用



課題３：密度汎関数法
によるナノ構造の電子
機能予測に関する研
究
・Siナノワイヤー
・ ｸﾞﾗﾌｪﾝ, シリセン
・Geナノ構造物

・ディラック電子

課題2：電子状態･動

力学･熱揺らぎの融和
と分子理論の新展開
・モデル空間量子

モンテカルロ法
・ﾌﾗｰﾚﾝ機能物質
・ミオシン
・超縮重電子状態

非断熱電子動力学
・凝縮分子科学

課題１：相関の強い量
子系の新量子相探求
とﾀﾞｲﾅﾐｯｸｽの解明
・超伝導機構
・量子スピン液体
・脱閉じ込め現象
・強励起ﾀﾞｲﾅﾐｸｽ
・ﾄﾎﾟﾛｼﾞｶﾙ量子相
・モット絶縁体

第1部会
新量子相・新物
質の基礎科学

第2部会
次世代先端

デバイス科学

第3部会
分子機能と
物質変換

第4部会
エネルギー変換

第5部会
マルチスケール

材料科学

(２)研究開発課題概要

課題４：全原子シミュ
レーションによるウイ
ルスの分子科学の展
開
・ｳｲﾙｽ全原子計算
・超大規模MD計算
・FMO量子化学計算
・抗ウイルス剤

課題５：エネルギー変
換の界面科学
・燃料電池
・リチウムイオン

電池

課題６：水素・メタンハ
イドレートの生成、融
解機構と熱力学的安
定性
・融解機構・熱力学
・ガス貯蔵材料探査

課題７：金属系構造材
料の高性能化のため
のマルチスケール組
織設計・評価手法の
開発
・金属系構造材料
・欠陥，転位
・析出相
・結晶粒界

５戦略課題を「京」利用７重点課題と特別支援課題*で構成

特別支援課題
・Liイオン電池マル

チスケール計算
・無機-有機複合界

面熱伝導計算
・プラズモン

・光誘起電子ダイナ
ミックス
・スピントロニクス
・ﾏﾙﾁﾌｪﾛｲｯｸｽ
・熱電材料
・材料探索

特別支援課題
・タンパク質立体

構造予測
・生体分子機能と

立体構造の関連
・自己組織化分子
・有機EL
・バイオセンサー
・色素増感太陽

電池用材料

特別支援課題
・有機太陽電池
・バイオマス

（セルロース）
・熱電変換材料
・太陽電池用材料
・未利用熱回収、

再利用技術

特別支援課題
・合金凝固組織
・強誘電体薄膜
・フェーズフィール

ド法
・ナノクラスター
・機能性材料

4各部会で戦略課題を多角的な視野で効果的に推進

＊特別支援課題は添付資料参照



(３)分野全体の推進体制

運営協議会
外部委員、運営委員運営委員会

企画室・各小委員会・各拠点代表者

企画室
統括責任者、研究拠点代表者ほか

スパコン連携 広報

小委員会

戦略課題 人材育成・教育 産官学連携

第
一
部
会
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全委員数：65名
機関数：18大学・3独法・5企業

分野融合体制で研究と分野振興を機動的に推進
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第
五
部
会

(元素戦略WG/エネルギーWG/アプリWG）

代表者会議 統括責任者 常行真司

分子拠点代表者
高塚和夫

物性拠点代表者
川島直輝

材料拠点代表者
毛利哲夫

ワーキンググループ

全研究者数：117名
機関数：28大学・4独法・6企業



(４)分野全体としての研究開発課題-1

前半（H23～H25上） 後半（H25下～27） 最終目標

（当初計画）
課題１：高温超伝導機構提案
課題２：ﾅﾉ炭素分子大規模応用計算
課題３：RSDFTと輸送シミュレータ統合
課題４：温度、pH等の環境とカプシド

安定構造への影響明確化
課題５：電池電極界面構造と性能の関

連性を明確化
課題６：ﾒﾀﾝﾊｲﾄﾞﾚｰﾄ乖離過程計算で

最適融解条件探索
課題７：鉄中Fe/炭化物界面応力計算

（当初計画）
課題１：強相関超伝導体物性解明
課題２：高価値材料の高度設計実現
課題３：実空間法ﾃﾞﾊﾞｲｽｼﾐｭﾚｰﾀ開発
課題４：カプシドを用いた新タイプの抗

ウイルス剤の開発指針取得
課題５：電極の白金の役割解明と代替

のための条件を提示
課題６：ﾒﾀﾝﾊｲﾄﾞﾚｰﾄの化学的制御可能

とする物理化学的知見を確立
課題７：微細構造が金属特性に及ぼす

影響解明と省資源材料の設計

物性科学分野、分子科学分
野、材料科学分野にまたが
る連携により、デバイス機
能制御、物質創成と物質変
換、材料開発、エネルギー
変換を通して、基礎科学の
深化された概念が生む新量
子相・新物質探索のアイデ
アや物質機能の深い理解
を人類の課題解決へと導く
道を，計算物質科学によっ
て切り拓く。（実施内容）

課題１：超伝導前後の電子状態計算
課題２：ﾌﾗｰﾚﾝ分子間力結合計算
課題３：10万原子NW電子状態計算
課題４：1000万原子ウイルスカプシド

丸ごと計算
課題５：燃料電池白金活性点推測、ﾘﾁ

ｳﾑｲｵﾝ電池SEI膜形成推測
課題６：ﾒﾀﾝﾊｲﾄﾞﾚｰﾄの気泡が分解促

進につながることを可視化
課題７：炭化物サイズと界面構造の関

連の計算

（見直した計画）平成25年10月作業部会

での中間評価の際、下記の意見が出た
ので、今後見直しを検討する。
課題１：擬ギャップ確認実験手段検討
課題２：材料設計に指針を与えること
課題３：実ﾃﾞﾊﾞｲｽ開発Gと連携検討
課題４：計算と疫学的検証比較で妥当

性を評価
課題５：実状と理想のギャップを理解し

て計算ﾓﾃﾞﾙを立てる必要がある。
課題６：採掘Gとの連携検討
課題７：フェーズフィールド法を介して内

部組織の計算を行うのが課題

＜実施計画と最終目標＞

6



＜成果＞超伝導前後で電子状態が全く
異なることを発見し実験でも検証に成功

課題1:超伝導物質の電子状態計算
今田正俊（東京大）

銅系高温超伝導物質の例（Bi2Sr2CaCuO8+δ））

高

低

超伝導前の電子状態

Tc
超伝導

常伝導

より高温で超伝導に変化する物質探査
方法に新理論を適用している。

超伝導の電子状態

従来理論
類似した電子状

態から変化

従来常識を覆
す新理論発見
異なる電子状態
から急変

転
移
温
度

＜成果＞ 電子状態超精密計算手法を開
発し、分子間力結合部位を特定

課題2：ﾌﾗｰﾚﾝの超高精度計算
天能精一郎（神戸大）

高性能触媒や薬品等の新しい炭素材料
の開発に本手法を応用する予定。

イミダゾール
（触媒）

フラーレン

これまで厳密に計算できなかった
分子間力による結合部位を特定

どの部分が結合する
かを特定。

(４)分野全体としての研究開発課題-2（トピックス）
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＜独創性・優位性＞

＜活用＞

＜独創性・優位性＞

＜活用＞



課題3：次世代ﾃﾞﾊﾞｲｽ設計
押山淳（東京大）

新手法(RSDFT)はナノデバイス、シリセ
ン等の新材料デバイス設計に活用中

＜成果＞世界最高速電子密度計算法を
開発し（ｺﾞｰﾄﾞﾝﾍﾞﾙ受賞）、電子の波の性
質を考慮した電子密度分布計算に成功。

次世代半導体ナノワイヤー中に流れる
電子密度分布を世界で初めて提示
・電圧で万華鏡のように変化
・分布パターンはワイヤー外形に依存

(a)試作されたデバイス
(b)デバイスイメージ

ワイヤ断面の
電子密度分布

課題4：ウイルス分子動力学計算
岡崎進（名古屋大）

新手法(MODYLAS)は製薬・素材4社と

の共同研究に発展し、「京」一般利用で
活用中。ウイルスは実験を本格検討中

＜成果＞ ウイルスの殻を構成する全原

子の動きを計算する手法を新開発し、レ
セプタとの結合部位を計算で特定。

・240個のたんぱく質と周

囲の水分子を構成する、
全1000万原子の動きを
3ヶ月で解析（従来10年）

ウイルス全形

核

・結合部位を計算で詳
細に特定

細胞

(４)分野全体としての研究開発課題-3 （トピックス）
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＜独創性・優位性＞

＜活用＞

＜独創性・優位性＞

＜活用＞



本計算手法は、NEDOのPjで活性点原理
解明と白金代替電極物質探索に活用中。

課題5-1：白金代替燃料電池
杉野修（東京大）

課題5-2：高信頼リチウムイオン電池
館山佳尚（NIMS）

本成果はCREST、さきがけで、長期安定
に必要な電極・電解液開発に適用中。
富士フィルムで実用化検討中。

＜成果＞白金電極上への水和構造の異
方性を調べた結果、(322）面のステップ部
で特異的な安定性を示すことを発見。

EC VC
溶媒 添加剤

＜成果＞ 電子状態計算、分子動力学計
算、自由ｴﾈﾙｷﾞｰ計算を融合し、SEI膜形
成反応過程を特定

添加剤同士の結合でSEI膜が形成される
と考えていた(a)が、添加剤分解物が溶媒
を不活性化し、過剰なSEI析出を防いで
いたことを発見(b)。

(a) (b)

・電位差を与えながら反応機構の自由エ
ネルギー計算を実施する手法を新開発
・(322)ステップ面が白金電極の活性点で
あることを計算で初めて特定した。

(４)分野全体としての研究開発課題-4 （トピックス）
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＜独創性・優位性＞＜独創性・優位性＞

＜活用＞ ＜活用＞

・ステップ部(322)面



課題6:ﾒﾀﾝﾊｲﾄﾞﾚｰﾄ分解過程計算
田中秀樹（岡山大）

気泡制御等による効率的採掘に向けて
AISTﾒﾀﾝﾊｲﾄﾞﾚｰﾄｾﾝﾀｰと協議を開始。

＜成果＞分解時にメタンの気泡ができると
急激に分解が促進されることをはじめて明
らかにした。

固体と分解後の構造

固体
分解しメタン
が分離

メタンガス気泡生成
過程を可視化

課題7:微細組織の厳密連携計算
香山正憲（AIST)

マルチスケール材料設計手法は、産業界
（新日鉄住金と共同推進中）や元素戦略
Pjで活用中。

＜成果＞鉄鋼の剛性や靱性にかかわる
TiC析出物の大きさとその界面の接合状
態の変化を計算で明らかにした。

金属に第一原理計算を初めて適用し、ミ
クロな歪や欠陥をマクロな物性と結びつ
けるマルチスケール計算手法を開発。

析出物界面 らせん転位格子不整合

(４)分野全体としての研究開発課題-5 （トピックス）
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＜独創性・優位性＞＜独創性・優位性＞

世界最高性能MODYLASを活用し、ﾊ
ｲﾄﾞﾚｰﾄ100万原子の分解過程を計算。
可視化で気泡分解関与を明確化した。

＜活用＞

鉄の内部組織

＜活用＞


