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しかし，理論の内容を知らずに計算を行って，間
違った結果を与えることも散見される。計算の理論の
説明と入力に対するコメントをシーズとして提供でき
れば幸いである。

山本雅博 教授
理工学部機能分子化学科

化学（材料,電気化学,表面・
界面）物理（金属,半導体）

電子論に基づく物性予測

電子論に基づくバルク，界面現象，化学反応の
物性予測

●特徴
経験的なパラメータのない第一原理計算（量子力

学）から化学・材料の物性・特性を予測する。固
体・固体表面・固液界面・電極表面・分子・イオン
系の計算が可能である。近年ではvan der Waals力も
計算が可能になってきたため，分子間の相互作用を
正確に見積ることが可能になってきた。
●研究内容
我々は1990年代からこの種の計算を行ってきてお

り，図に示すようにZr(0001)面上の酸素の解離吸着
サイトは，表面上ではなく表面下のしかも第２層と
第３層の八面体サイトに入ることを，第一原理計算
で示した。当時は米国で最高性能をもつCray—YMP
計算機でも何日もかかるものであった。現在スマー
トフォンの計算能力はこのCray-YMPに相当する。
従って，一般のPCやノートPCでかなりの計算ができ
る現状にある。ソフトの方も理論家でなくても容易
に計算できる商用コードが多くなり，計算入力のGUI
も進歩したので，理論家でなくても計算が可能に
なった。

第一原理計算，物性予測，表面・界面，電極表面
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http://www.chem.konan-u.ac.jp/PCSI/


