
ポスト「京」重点課題⑦
「次世代の産業を支える新機能
デバイス・高性能材料の創成」

常行真司
（東大・理／東大・物性研）
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ミクロからの理解による材料・デバイス設計

第一原理計算手法は材料特性を
理論的に予言可能

◆電子状態方程式
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◆原子運動方程式
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原子・電子の基礎方程式
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◆精度と規模の計算領域を広げた
◆大規模超並列プログラムを開発
⇒平面的な広がり

（戦プロ分野２）
広範な物理をカバーする
物質科学計算アプリ群を開発

「京」による物質科学計算
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主なカテゴリー

電子状態計算
(固体物理分野)

電子状態計算
(量子化学分野)

分子動力学計算

強相関系・有効模
型計算
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ポスト「京」の必要性

ポスト「京」による物質科学計算◆US国家Pjで日本の「元素戦略Pj」に対抗
⇒材料特許総取りの目論み
・Materials Genome Initiative;

110M＄/年 2012年開始(NSTC)
・Critical Materials Strategy; 

120M＄/5年 2012年開始(DOE)

材料・デバイス研究で
常に優位に立つには
計算資源量の増強が必須！

⇒発想空間を広げる

アプリ適用空間の拡張
⇒適用現象範囲が拡張

◆パラメータ軸を新たに加える
⇒より現実的な計算が可能
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◆「京」は１課題約1000万(ノード・時
間)提供

⇒世界でも類を見ない計算資源量
⇒大規模並列計算分野で日本リード



マルチスケール手法・インフォマティクスを用いた

材料開発
大規模系電子状態計算を基幹技術とした

新デバイス開発

(g)共通基盤シミュレーション手法（東大：尾崎）

(d)高性能永久磁石・磁

性材料（産総研 三宅）

(f)次世代機能性化学品
（阪大：松林）

(e)高信頼性構造材料
（産総研：香山）

(a)高機能半導体デバイ
ス（東大：押山）

(c)超伝導・新機能デバイ
ス材料（東大：今田）

(b)光・電子融合デバイ
ス（分子研：信定）

界面・薄膜のサイエンス

重点課題(7)のサブ課題

構造シミュレーション手法や数理科学的手法の開発
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◆磁石の主相・粒界相界面の電子状
態・構造計算

◆電子論とデータ科学手法を利用し
た磁石材料探索

磁石材料 構造材料

◆高温高圧下を含め
た構造材料微細組織
の安定構造や挙動の
マルチスケール計算

ポスト「京」での研究テーマ例



Science Advances 29 Jul 2016: Vol. 2, no. 7, e1600664

東大、銅酸化物高温超電導体間の界面で転移温度が自動的に
最適化されることを理論計算（日刊工業新聞 2016.8.5）
「・・・スーパーコンピューター「京（けい）」を使った大規模な数値計算で実
験結果を再現・・・」

Takahiro Misawa, Yusuke Nomura, Silke Biermann and Masatoshi Imada
最近の成果

図は
プレスリリース
資料より


