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第一原理計算に基づいた計算機ナノマテリアルデザイン
近畿大学高専 総合システム工学科 制御情報コース 舩島洋紀

計算機ナノマテリアルデザインに基づいた物質設計システム(高効率熱電材料創成の例)

知識情報化社会における新物質創成と情報計算物理学

Principle of Physics

Scope

巨視的な世界

微視的な世界

ニュートン力学
(古典力学)

量子力学

Paradigm of Physics

Century

20th Century

21st Century

Interpretation

+Design

量子力学に基づいて実験事実の
微視的機構を説明する

量子力学をテクノロジーとして利
用し、必要とされる物性をもつ材
料を計算機上でデザインする
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-Concept about –Computational Material Design -

微視的世界の基本原理(量子力学)

量子力学を「第一原理(ab initio, first principles)」
とする

研究背景

現代物理学と情報科学をテクノロジーとして活用し、
高機能性能材料開発を効率的・効果的に行う

アウトリーチ活動

36th Computational Materials Design (CMD®) Workshop

大阪大学の研究者とその連携者で作成・運営されている最先端の科学計算
プログラムの使い方を理論・実験の最先端研究の講義や実習を通して学べます。

算
べます。

選べる
6コース！

主催: 大阪大学ナノサイエンスデザイン教育研究センター/大阪大学大学院基礎工学研究科/大阪大学産業科学研
究所/大阪大学大学院工学研究科/大阪大学大学院理学研究科/大阪大学Quantum Engineering Design
Research Initiative/大阪大学大学院基礎工学研究科附属スピントロニクス学術連携研究教育センター/国立明
石工業高等専門学校/東京大学工学研究科スピントロニクス学術連携研究教育センター/東北大学スピントロニ
クス学術連携研究教育センター/慶應義塾大学スピントロニクス研究センター 共催: 東京大学物性研究所/文
部科学省「科学技術人材育成のコンソーシアムの構築事業（次世代研究者育成プログラム）計算物質科学 人材
育成コンソーシアム」 後援:国立研究開発法人 物質・材料研究機構 統合型材料開発・情報基盤部門 情報統
合型物質・材料研究拠点/
お問い合わせ: 06-6850-6342 cmd@insd.osaka-u.ac.jp http://phoenix.mp.es.osaka-u.ac.jp/CMD

CMD  大阪大学

Beginners Cours
e

Advanced Cour
se Supercomputer

Course
学部卒程度の基本的な知
識があれば、UNIXの経験
はなくても参加は可能で
す。コースの中にUNIX講
座を設けています。

ビギナーコースの発展的
な位置付けのコースです。
2種類のコードについて学
ぶことができます。

第一原理計算での研究の
経験がいくらかあること
を前提とします。初歩的
な説明はなく実践的な実
習のみになります。

ers d com

Spintronics Des
ign

Course
スピントロニクスに特化
したコースです。前半は
磁性の基礎とその応用分
野の講義を受講し、後半
はアドバンストコースの
実習に合流します。

Materials Info
rmatics

Course
Expert Course

機械学習の初級コース、中級
コースと構造探索プログラム
CrySPY、機械学習プログラム
LIDGの実習をします。参加条
件を満たしPCの事前準備がで
きる人のみ参加可能です。

エキスパートコースは
受講生の希望内容と講師
の都合により開催いたし
ます。

ics I f rt C

2.172020 月 2.21金
会場 | 大阪大学大学院基礎工学研究科 (豊中キャンパス)

参加費無料
申込
〆切1.12 日

Computational Materials Design Workshop

毎年:2月・9月 於:大阪大学基礎工学研究科

Concept about Workshop
材料科学、物質科学は、２１世紀においても社会の技術基盤の発展を支える中心
的な役割を果たすと考えられていますが、 これまでの経験的な組み合わせ論的
新素材開発手法のみでは、 新しい知見に到達するまでの研究の効率化と省資源
化・環境調和性の実現についての総合的検討の現代の必要性に対処できないと
考えられています。コンピュテーショナル・マテリアルズ・デザイン(CMD®)の
手法は、 このような状況におけるブレークスルーとなる可能性が極めて高いと
期待されています。 このワークショップはコンピュテーショナル・マテリアル
ズ・デザインの可能性を展望するとともに、 その基本となる最先端の計算手法
を学び、実際にマテリアルズ・デザインを体験することにより、 物質科学の新
しいパラダイムに対応できる基礎能力をつけることを目的としています。 第
１７回からスーパーコンピューターコースを設置し、スーパーコンピューターを
活用して大規模な系への適用についての実習も行っています。 次世代スパコン
プロジェクトが進行している中、それを使いこなす人材の育成が急務です。 し
かし、Ｆ１マシンに例えられる次世代スパコンは容易に使いこなせるものではあ
りません。 そのためには、まず現存するスーパーコンピューターを十分使いこ
なす人材を育成することから始める必要があります。

2020年2月の実施例
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Contact

Hiroki Funashima, Ph. D.
Department of Comprehensive Engineering,
Kindai University Technical College
Email: funashima@ktc.ac.jp

J. Yang et al, npj Computational Materials 2, 
article number: 15015 (2016)

コンピューテーショナル・マテリアル・デザインワークショップ
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filamentary jet model

3C 273 M87 Cyg A

3C 273 Mrk 501

3C 273 1020 eV Mrk 501 1018 eV

Hot topics: TXS0506+056
2017 9 IceCube

IceCube170922A
AMON

X TXS0506+056
Ansoldi et al. 2018
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