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ここがポイント！【研究内容】

計算材料科学と情報科学による
微視的原子配列と物性相関の解明
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•材料の性質は、物質固有の特性のみならず、意図的・自発的に導入さ
れる様々なスケールの格子欠陥（不純物や界面など）に著しく影響さ
れる。
•第一原理計算や分子動力学法などの電子・原子レベル計算手法を用い
ることで、新物質探索や格子欠陥の物性解析を系統的に実施。
•情報科学も併用し、物質・欠陥の微視的原子配列と物性の相関関係を
解明。
•確立した手法を主に熱電変換材料や燃料電池などのエネルギー材料に
適用し、ナノスケールからマクロスケールまで緻密に設計した新しい
機能性材料の開発を目指している。

第一原理計算、分子動力学法、ナノ構造、欠陥制御

応用分野 エネルギー分野、電子デバイス分野
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