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背　　景
　理論的手法による新物質の設計、デバイス機能の新原理・概念の創出、物
性発現機構の解明が求められています。

技術概要
　量子力学の第一原理に立脚した理論手法に基づき、物質中の電子状態を明
らかにすることによって物質固有の安定構造や性質を説明・予測し、その発
現機構を調べることにより物質・材料設計の指針を得ます。
　物質固有の構造や性質はその物質中の電子がどのような状態にあるかに
よって決定されています。我々は、第一原理電子状態計算により様々な凝縮
系・表面系を対象とした物性予測とその機構解明に関する研究を進めていま
す。特に最近取り組んでいるトピックスとしては、スピントロニクスデバイ
スに応用可能な表面Rashba効果、高圧による新材料探索、マルチフェロイックス系、遷移金属酸化物系、有機分子
材料系、二次電池正極材料系、触媒反応等を上げることができます。

       

図：Aサイト秩序型ペロフスカイト
　　酸化物CaCu₃Fe₄O₁₂．
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キーワード　　Keyword 

第一原理計算、相安定性・結合、磁性、超伝導、誘電性、光学特性、遷移金属酸化物系、
金属有機分子結晶系、二次電池正極材料、触媒反応
first -pr inciples calculat ion,  phase stabi l i ty ,  bonding nature,  magnetism, 
superconductivity, ferroelectricity, optical properties, transition-metal oxides, metal-
organic molecular crystals, cathode materials for secondary battery, catalytic reactions

応用分野　　　Application

物質、材料、デバイス
materials, devices

目的・期待される効果
●新物質の設計、デバイス機能の新原理・概念
●物性発現機構の解明

第一原理計算による物性予測と
物質設計
First-Principles Predictions for Materials Design 
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