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量子力学に基づいた信頼性の高いシミュレーションによる、 
「第一原理計算とそれに基づく物質・デバイス・プロセス・デザイン」

の基礎と応用を完全解説。この分野で、我が国初の待望の書。 
  21 世紀の新分野を切り開く学生・研究者、企業内の研究者・ 
技術者必携の手引書。              
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はじめに  

21 世紀に入り科学技術の進歩はめざましく、以前は絵物語の中にしか存在しなかったよ
うな新物質や新デバイスが続々と開発されている。が、一方で旧来の手法では解決できない
ような問題も浮上してきている。たとえば、ナノテクノロジーの発展は目を見張るばかりで
あるが、デバイス開発がナノメートルオーダーやそれ以下の微細領域に及ぶにつれ、量子力
学的効果を考慮にいれなければならず、さらに、物質とデバイスが渾然一体となる局面が増
えつつある。また、効率よく新機能物質を発見するためには、計算機上でシミュレーション
を行って予測してから実験を行う必要がある。このような状況の中で、今、量子力学に基づ
いた実験に頼らない信頼性の高いシミュレーションが求められている。 
第一原理計算はこれらの要請にこたえる計算手法である。この計算手法は量子力学から導
かれる密度汎関数理論に基盤を置いており、実験値や経験的パラメータに頼らない物性予測
が可能である。第一原理計算手法の開発と、最近の計算機性能の飛躍的な発展により、量子
力学に基づいたコンピュテーショナル・マテリアルズ・デザイン（Computational Materials 
Design ：CMD）が現実性を増しており、このCMDを用いた知的設計手法の産業への応用
展開が期待されている。 
本書ではこの第一原理計算の基礎、第一原理計算に基づいた計算コードの解説と使用法、
そして、それらの計算コードを用いた新物質や新デバイス、新プロセスへの研究例を紹介す
る。 
読者諸君が本書を手引きとして第一原理計算とそれに基づく物質・デバイス・プロセスデ
ザインに親しまれ、その知識が研究や新分野の開発・実用化の助けとなれば著者一同まこと
に幸いとするところである。 
最後に本書の編集に当たりご助力いただいた大阪大学出版会の岩谷美也子氏、大阪大学大
学院工学研究科中西寛氏、南谷英美氏に厚く御礼申し上げる。 
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