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高精度な計算科学技術を，我々は，材料研究開発を強力に牽引·底上するために不可欠なものと

して，主力材料である酸化物誘電体をはじめ，多種多様な材料の機能物性の理解，予測，設計に，

日夜駆使している。産業分野において計算科学は，現実の系の不規則，不均質，高次，人工的構

造，さらに外的条件を可能な限りモデルに取り込むことを求められるため，ただちに様々な困難

や限界に直面することとなり，そこは常に計算科学技術の最前線でもある。本講演では，我々が

先端的な計算科学を，ものづくりの現場で実活用している事例として，極微細化による新規な物

性発現が期待されるナノセラミックス [1-4]，次世代のエネルギーデバイスとして注目されるシュ

ードキャパシタの電極材料表面 [5,6]，そして Li イオン全固体電池材料 [7] の三つの材料系につ

いて取り上げる。さらに，産業分野と関わりが深い，次の二つのアクティビティも紹介したい。

一つは，計算科学分野で，様々な枠を超えた交流の場として貴重な役割を果たし，独自な活動も

注目されている「コンピュータによる材料開発•物質設計を考える会（Computer Aided Materials and 

Molecular design Forum: CAMM フォーラム）」[2,3,8]，もう一つは，数学と産業分野との本格的な

連携推進を図る国家プロジェクト「数理アドバンストイノベーションプラットフォーム（Advanced 

Innovation powered by Mathematics Platform: AIMaP）」[2,3,9] である。近年，計算科学分野，および

材料科学分野を取り巻く諸々の状況は，データ科学の席巻も含め，大きな変動の時節にある。本

講演では，将来に向けた多くの課題についても，是非多くの参加者の方々と議論したい。 
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