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ここがポイント！【研究内容】

第一原理計算による
新物質設計・合成プロセス設計
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• 第一原理計算を用いて新物質設計及び合成プロセス設計を行
う。特に、高圧極限環境における物質の相転移などを第一原理
計算で調べ、物質合成のステージとする。構造探索法の開発も
行っている。

• 計算科学教育に豊富な実績があり、年 2 回開催の計算機マテリ
アルズデザイン（CMD®）ワークショップを運営している。そ
の他、第一原理計算入門の企業向けセミナーも行っている。

• 富岳を中心としたスパコンを使いこなす人材育成活動も行って
いる。

第一原理計算、物質設計、高圧物性、計算科学人材育成

応用分野 新材料開発分野、合成プロセス設計
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