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産業技術の芽 

図-２ LiFePO4におけるLi拡散経路 
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概  要 

 

第一原理計算とは実験結果を用いず、量子力学の原理のみによる理論計算手法

で、近年、その動向が注目されている。これを材料設計に応用することにより、

機能発現機構を原子、電子レベルで理解でき、新材料開発や材料特性向上に大

きく貢献できる。 

従来技術・ 

競合技術 

との比較 

（優位性） 

計算負荷の高い大規模な第一原理計算を高速クラスター計算機の並列計算に

より高速かつ高効率に実行（約５兆回／秒の演算可能）することにより、高精

度な量子化学計算が可能となる。強誘電体へ相転位することによる電子密度の

異方性（図-1）、Li 電池／正極中の Li 拡散経路（図-２）等が解析できる。 

本技術の 

有用性 

電子顕微鏡観察等から得られる実験結果との対照を通じて、実験からは知るこ

とのできない原子・電子レベルでの詳細な物性解析や新規材料の特性予測など

に貢献できる。 

 

 

関連情報 

（図・表・写真等） 

 

 

 

適用可能製品 
誘電体、磁性体、Li イオン電池、熱電材料、触媒材料及び半導体等の原子・電

子構造と物性が計算でき、経験則によらない最適材料設計が可能となる。 
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高精度な量子化学計算により材料特性の理論的解明や新たな材料設計に貢献 

第一原理計算による材料設計技術 
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図-１ 強誘電相CaTiO3の電子密度 


