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第一原理分子動力学法は、物質を構成する原子１
つ１つの時間発展と、それにともなう電子状態を追
跡するシミュレーション手法です。この手法を用い
ることで、実験条件を自由に設定することができ、
現実に存在しない仮想的な物質を自由につくるこ
とが出来ます。とくに第一原理分子動力学法は経験
的なパラメータを用いないため、得られたシミュ
レーション結果の定量的な評価が可能です。我々は
この手法を用いることで、元素置換、不純物添加に
よって物質の性質がどのように変化するのか、また
物質に欲しい機能を持たせるには、どのような元素
を添加・置換すればいいのかを理論的に予測する
ことが出来ます。

【研究シーズの概要】

Keyword

【研究シーズテーマ】

第一原理分子動力学シミュレーションによる
物性予測（不純物添加・元素置換）

電子状態計算／分子動力学法／物質科学・材料科学／不純物添加／電子状態計算／分子動力学法／物質科学・材料科学／不純物添加／
元素置換元素置換

工学部 環境土木工学科 准教授 大村 訓史

研究分野：工学（総合工学）

●現実に存在しない物質の作成が可能。またその物性を高精度で予測できる。
●外部条件（温度・圧力）を自由に調整できる。
●実験では得られない情報を得ることができる。

【新規性・独自性・従来研究（技術）と比べての優位性】

●新規物質設計
●既存の物質・材料をさらに高性能化するための予測

【産業界での展開・用途】
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図：液体鉄にシリコンを添加した場合の原子配置（茶色：鉄

原子、黄色：シリコン原子）と電子の空間分布。シリコンが添

加されることで、電気伝導率などの性質が大きく変化する。
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