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アイデアを実践するためのコンピュータコードの開発

。。。というようなことをしています。これらの方法や結果は、物質の性質を解明するのみにとどまらず、

現在どんどんと進展しつつある「計算機によるマテリアルデザイン」の重要な基礎となります。
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　あらゆる物質はわずか百種類程度の原子が、結合あるいは凝縮したものです。原子は原子核と電子から成

ってますから、「物質とは原子核が電子によって結びつけられたものである」といえます。この電子の振舞い

は量子力学のシュレディンガー方程式によって支配されています。この方程式は単純に解けるものではない

のですが、それを計算機を用いてなんとか解いて物質の性質を解明しようというのが我々の研究です。

現在発展しつつある分野ですが、一筋縄ではいかないのが現状です。 

実験や大まかな理論予測にもとづいて

計算の対象をモデリングする。

図：XtalEdit(言語Pythonなどをもちいた自家製ソフト）による例。

どういうアイデアで計算するのか？

既存の方法を少しずつ改良していく。

 

図：学会発表でつかったアイデアの説明図の例。

結晶構造のモデリング

計算のアイデア
図：NiO結晶に関する計算結果。

計算値(黒)と実験値(赤)にずれがみられる。

一致を改善するにはどうするのか？

計算機がはじき出した結果と実験結果の比較

図：物質構造の相変化（例：シリコン）

液体相
融解

結晶相 凝固
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