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炭素は有機化合物に普遍的に存在する原子で
す。炭素の中でも、化学結合を１本も持たな
い原子状炭素は新たに４本の化学結合を形成
することができるため、魅力的な反応中間体
です。一方で、原子状炭素は極めて不安定で
あり、有機合成への利用は困難でした。私は
原子状炭素の等価体となる分子を設計するこ
とで、これまでにはない新形式の化学反応を
開発しています。
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金属材料の諸特性はミクロスケールで見れば原子、さらに小さい
スケールで見れば電子の振る舞いによって支配されているため、
このようなミクロスケールから材料機能を発現させるためのマテ
リアルデザイン・プロセスデザインに関する研究を行っています。

電子状態計算や分子動力学法などの計算機シミュレーションを活
用し、材料中の電子・原子のミクロスケールでの振る舞いを理解
するとともに、熱力学や統計力学に基づいてマクロに現れる材料
特性とのつながりを統一的に捉えることで、新たな材料機能の創
出を目指しています。
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電子・原子論的シミュレーションによる
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