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⼤規模シミュレーション⼿法: 
密度汎関数理論に基づきDirac
⽅程式を数値的に解くことで、
物質の安定性、磁気特性、電⼦
伝導特性、光学特性等を定量的
に計算することが可能です。ま
た計算量が原⼦数に⽐例する
O(N)法の開発により、従来は
困難であった数千原⼦系の第⼀
原理計算を実現しました。

近年の計算機の発展に伴い、物質科学におけるコンピューターシミュレーション
の重要性が⾼まっています。当研究室では基礎⽅程式から出発し、電⼦デバイス
材料、⼆次元物質、物質表⾯などの現実物質系の特性を定量的に予測する新しい
第⼀原理計算⼿法の開発を進めています。第⼀原理計算の観点から複雑な物質の
あるがままの姿を理解し、そして予測していくことが私達の 研究⽬標です。実験
に先⽴つ新物質予測も⼤きな課題であり、最近ではハイスループット計算によっ
て⼆次元物質の構造マップを作製し、多数の新構造の予測を⾏いました。意欲あ
る⽅と共に計算物質科学の地平をひろげていきたいと考えています。

TO, M. Fukuda, and G. Jiang, PRB 98, 245137 (2018).

最近接ワニエ関数の理論: 
密度汎関数理論に基づく第
⼀原理計算の結果を解析す
る⼿法として、最近接ワニ
エ関数の理論を構築。電⼦
状態を原⼦軌道の観点から
理解することが可能になり
ました。

内殻電⼦の絶対束縛エネルギーの
計算: X線光電⼦分光法（XPS）
における内殻電⼦の絶対束縛エネ
ルギーを⾼精度に計算できる新⼿
法を開発し、ZrB2上のシリセンの
XPSを再現することで、⻑年の議
論となっていた座屈構造を決定し
ました。

T. Ozaki and C.-C. Lee, PRL 118, 026401 (2017). 
C.-C. Lee et al., PRB 95, 115437 (2017).

⼆次元AB2構造の網羅探索: 未知
の⼆次元構造を実験に先⽴って予
測するために、AB2組成を持つ⼆
次元構造の網羅探索計算を実⾏し、
多数の新構造を発⾒しました。

AgPt2によるメモリ構
造: Ag原⼦の位置が上
下で双安定である。

M. Fukuda et al.,  Mater. Adv. 2, 4392-4413 (2021).

Si固体の最近接ワニエ関数

TO, Phys. Rev. B 110, 125115 (2024).

OpenMXの開発: 現実に近い状況を⾼精度にシミ
ュレーションするためには効率的かつ⾼精度な計
算⼿法が必要です。私たちは独⾃の⽅法論に基づ
いたソフトウエアOpenMXを開発し、シミュレー
ションを⾏っています。

⽇本、韓国、台湾、
中国のコミュニティ
で連携しながら開発
を進めています。

我々の開発した
OpenMXは東⼤物性
研だけでなく、世界
中の研究者に広く活
⽤され、様々な応⽤
研究の基盤ソフトウ
エアとなっています。

http://www.openmx-square.org/

原⼦間⼒顕微鏡(AFM)の第⼀原理計算: AFMの探針を
コンピュータ内に再現し、ダイヤモンド(001)⾯との
相互作⽤をシミュレーション。実験で観測された探
針と表⾯原⼦間の相互作⽤を定量的に再現しました。

R. Zhang, M. Fukuda et al., Nano Lett. 25, 1101 (2025).
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