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研究の概要

試行錯誤の多い材料開発研究において、理論によって指
針を得ることは、錬金術師以来の長年の夢であった。ナ
ノテクから航空宇宙材料まで、現代の高性能な物性が要
求される現実の新規材料開発においては、広いスケール
にわたって複雑なシミュレーションが必要とされている。

・析出核生成自由エネルギー：次世代構造用材料開発のキーとなるFe中Cuの析出核生成自由
エネルギーを第一原理計算により理論的に解明。

・Tiのbcc-hcp変態：同素変態を起こすTiの有限温度での電子自由エネルギーの精密計算。
・状態図：新規デバイス材料の単結晶作成プロセスを準安定平衡状態図や原子レベル

シミュレーションで解明。

・西谷滋人,バルク中でのナノサイズ熱力学と相安定性 まてりあ,46巻3号(2007),pp.216-219．
・特願2007-077439 単結晶炭化ケイ素の液相エピタキシャル成長方法、単結晶炭化ケイ素

基板の製造方法、及び単結晶炭化ケイ素基板
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マルチスケールモデリング

 

この研究では、量子力学・熱統計力学
などの物理学的基礎理論と、状態図・
転位論などの冶金学的な知識とを融合
して、スーパーコンピュータによる大
規模プログラムの開発・実行をおこな
い、ナノ構造物生成を予測、制御する
手法の開発と、実際の工業材料への適
用を目指している。


