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新材料開発のための材料シミュレーション
マテリアルドックと量子コンピュータ

東京工業大学 物質・情報卓越教育院　松下 雄一郎
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1.	 新材料開発とSDGs
持続可能な開発目標（SDGs）への社会の関心が
年々高まっている。SDGsの達成手段を考えている
と，新材料開発が深くかかわっていることがわかる。
安全な水を世界中に普及させるには，更なる高性能
な水処理膜の開発が必要である。クリーンなエネル
ギーの生成技術としては，高機能な人工光合成材料
の開発などが重要な課題としてあげられる。薬も材
料の一種であると考えると，全ての人が健康に生き
られる社会を実現するにも，材料開発（創薬開発）と
切っても切れない関係であることがわかる。

20世紀最大の科学界の成果は，「物質は原子とい
う構成要素の集合体である」という，ものの見方が
確立したことであろう。今となっては普通になって
しまった「物質は原子からできている」という概念も，
確立したのはまだまだ 100年ちょっと前のことであ
る。どんな材料も，たかだか 120種類程度の元素を
レゴブロックのごとく組み合わせて作られた構造体
なのである。しかし，問題はその組合せの場合の数
の多さである。ひとえに，材料は 1060個の可能性
があるとも言われ，人類が手にした材料はその内の
ほんのひと握りにすぎない。さらには，材料に原子
レベルやマイクロレベルでの微細構造の加工を行う
ことにより，元々物質に備わっていた性質を改変し
たり，新しい特性を生み出したりといったことが可
能である。実際に，物質に異元素ドーピングや，ナ
ノテクノロジーによる微細加工により，母物質には
なかったまったく新しい性質を創発したりさせたり
ということは日常的に行われている。こういった物
質の微細構造制御という自由度まで考慮すると，材
料の可能性は 1060をはるかにこえて，無限大と言っ
ても過言ではないだろう。まだ人類が合成したこと
のない物質の中には，人類社会を大きく変えるポテ
ンシャルをもった怪物的な材料が眠っているはずな
のである。

2．材料シミュレーションへの期待
材料の可能性は無限に広がる，まるで宇宙のよう

な広大な空間であることを説明してきた。これまで
の材料科学は，その可能性を 1つ 1つ手で合成し，
測定し，をくり返しながら発展してきた。SDGs達
成に向け，今，この材料開発スピードを飛躍的に向
上させる術がないか，その模索が世界的にも大きな
関心となっている。その文脈で殊更大きな注目を集
めている 1つが，材料シミュレーションである。材
料シミュレーションは，コンピュータ上のバーチャ
ルな空間中で，新材料合成を行い，シミュレートす
ることにより材料特性を予言する，または（その材
料特性の微視的メカニズムを）解析することを可能
にする。特に新材料探索の観点から，材料を実際に
合成する前に，その材料特性を予言できる点が注目
を集めている。実際に近年，超高圧下での高温超伝
導体の発見が相次いでおり，（超高圧下において）室
温超伝導実現まであと一息のところまできている。
例えば 2019年，180 - 200GPaの超高圧下 LaHxにお
いて，超伝導転移温度 260Kが報告された1)。この
歴史的発見の背後には，実は材料シミュレーション
が大きく貢献をしている。実験を先導する形で続々
と材料シミュレーションによる結果が報告され，実
験を刺激し続けている状況である。このように，材
料シミュレーションは新材料開発研究を大きく加速
するポテンシャルを秘めているのである。
材料シミュレーションがここまで大きく発展した

理由の 1つは，コンピュータの指数関数的性能向上
である。コンピュータは，1.5年で 2倍のコンピュー
タ演算処理能力を獲得するというムーアの法則に従
う形で発展が続いてきた。この指数関数的なコン
ピュータ処理能力の発展のおかげで，以前では到底
考えられなかったような高度な計算処理が可能と
なったのである。このようなコンピュータの飛躍的
な発展のお陰で，現在では気軽に材料シミュレー
ションを実行することが可能となり，その裾野はど
んどん拡大している。
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ら出てきた考え方であるが，われわれのグループで
は，このマテリアルドックという考え方は材料シ
ミュレーションとの組合せが非常に強力になると考
えている。実験的に，（数 K程度の）極低温から
（1000K程度の）高温領域まで，さらには圧力環境下，
外部磁場環境下，さまざまな環境下で広範囲な測定
を行うのは装置の観点から実現はとても難しい。一
方で，材料シミュレーションは，そういった実験の
難しさとは無縁だからである。
実際に，われわれのグループでは，材料シミュレー

ションによるマテリアルドックを実行すべく，材料
シミュレーション手法の開発を進めているところで
ある。材料シミュレーションを用いてマテリアルドッ
クを実行するうえで，重要な要素は“精度”である。わ
れわれのグループでは，さまざまな材料特性を高精
度に計算するシミュレーション手法の開発を最重要
課題と考え，研究開発を進めている。本稿では，最
新の材料シミュレーションの結果を 1つ紹介する。
図 1は，磁性材料における材料シミュレーション
の結果である。図 1(a)には，代表的な磁性材料と
して鉄を取りあげ，電気抵抗値のシミュレーション
結果と実験値との比較を示している。シミュレー
ションが電気抵抗値を低温から高温領域に至るまで
広範囲かつ高精度に実験を再現しているようすがわ
かる。今の材料シミュレーションは，原子構造の情
報のみ（それ以外には，実験の情報をまったく用い
ない状況）からこの精度で実験を再現しつつある。
図 1(b)は，冷媒ガスを使わない新しいエアコン冷
却技術として期待されている，磁気熱量効果を説明
する図である。外部磁場環境下において，磁性物質

3．マテリアルドックによる網羅的デー
タベース

高機能な新材料を開発するうえで，材料シミュ
レーションが強力なツールとなりえることを説明し
てきた。以下では，材料シミュレーションを用いて
いかにして新材料を開発していくのか，その戦略に
関する部分を説明する。
産学官問わず，われわれは所定の特性値をもつ高
機能材料を探し，日々や新しい物質の合成を行って
いる。もちろん，ねらった通りには材料特性は出ず
に苦しい日々を過ごす。一方で，ある人からすると
興味のない材料特性でも，別のある人からするとと
ても魅力的な材料特性であることは十分にある。さ
らには，昔から知られた物質であっても，まだはか
られたことのない材料特性があり，実は素晴らしい
特性を秘めているかもしれない。はたまた，室温で
の特性は平凡かもしれないが，極低温での振る舞い
は世界を変える非凡な性質をもっているかもしれな
い。つまり，既存の物質でさえ，われわれのもって
いる材料データベースは実は穴だらけなのである。
客観的かつ網羅的な，そして広範な環境（圧力，温度
など）下での材料特性データというものが存在しな
いのである。みんな，自分の興味がある特性値を測
定して，所望の特性値を有していないことがわかる
と，その物質にはそれ以上の注目をせずに次の物質
合成に取りかかってしまう。実際に，既存の物質で
すらまだ認識されていない特異な材料特性をもって
いることがわれわれのグループでのシミュレーショ
ン結果から次々と見つかっている。人は見ているよ
うで見ていないのである。網羅的な材料データベー
スを作ることはそういった見落としを防いでくれる。
網羅的な材料データベースを作製するうえで重要
な考え方が，マテリアルドックである。われわれ人
間は毎年，人間ドックというものを受けるが，その
考え方を材料開発に応用しようというものである。
合成された物質はあまねく，ロボット・自動化の力
を借りて，さまざまな材料特性値が測定され，デー
タベースにストックされていく。当然のことながら，
測定される特性値としては十分な検査項目がそろっ
ていないと意味がない。これは人間ドックの場合で
考えてみると，説明の必要もない。実のところ，こ
のマテリアルドックという考え方は，実験サイドか

N S

図 1　磁性材料シミュレーションと実験値の比較。(a) 鉄の電
気抵抗値の場合（キュリー温度 Tc=1043K）。(b) 磁気
熱量効果の説明図。(c, d) AlFe2B2 の磁気エントロピー
変化量の実験値2) (c) とシミュレーション結果3) (d)。



12
特集3

を回転させることにより，磁気エントロピーが変化
し，発熱・吸熱を起こしてエアコン冷媒として機能
する。特に，近年はエアコン冷媒ガスの温室効果が
問題視されており，磁気熱量効果は冷媒ガス材料の
代替として期待が寄せられている。図 1(c)，(d)では，
AlFe2B2の外部磁場方向依存性まで含めた磁気エン
トロピー変化量の実験値（c）とシミュレーション値
（d）を比較している。磁気エントロピーが大きいほ
ど，磁気熱量効果が大きい，有望な磁気材料である
ことを示す。エントロピー変化量のピーク位置や幅
など，よく実験を再現しているようすがわかる。
ほかにも，われわれのグループでは超伝導物質の超
伝導転移温度の材料シミュレーションなど，さまざま
な材料特性値を計算する計算手法開発を進めている。

4．デバイスシミュレーションとのドッ
キング
ここまでは，どのような元素がどのような構造を
もって集合体を形成しているか，という原子レベル
の情報から，その材料がどのような性質を示すのか
を予言・解析できることを説明してきた。一方で，
産業的には材料特性値そのものより，もっとマクロ
な量であるデバイス特性に興味をもつケースも多い。
結局，その材料でデバイスをつくった際に，デバイ
ス特性がどうなるかに対する興味である。実際に，
原子レベルの材料シミュレーションの結果から所望
の材料特性値を抽出し，その後のデバイスシミュ
レーションへのインプットへとつなげる動きも加速
している。それにより，原子レベルの材料の情報か
ら，デバイス特性まで一気通貫でシミュレーション
することも可能になってきた。図 2において，実際
にシリコンナノワイヤの材料シミュレーションから
デバイス特性までを行なったわれわれのグループで
の成果を示す。実験との比較をすることにより，い
かに精度よく実験を再現しているかがわかる。

5．量子コンピュータへの期待
ここまで材料シミュレーションの大きな成功の背

後にはコンピュータ演算能力の指数関数的成長があ
ることを説明してきた。材料シミュレーションへの
期待が日に日に増すなかで，より高度な材料シミュ
レーションを行いたいという欲求が増している。よ
り高精度，大規模な材料シミュレーションへの欲求
である。しかし，今のコンピュータの成長速度では，
その期待に応えられる時期は当分先になる見通しで
ある。なんとかして，今のコンピュータの演算能力
を大きく凌駕するコンピュータを実現し，材料シ
ミュレーションの発展を加速させたい。このような
社会的情勢の中，近年，量子コンピュータが大きな
注目を集めている。特に，2019年に Googleが発表
した量子超越のニュースは世界中の人が知ることと
なった7)。それは，今の世界最高のスパコンをもっ
てしても 1万年かかる計算を，量子コンピュータは
3分で解いてしまったというものであった。
われわれのグループでは，量子アルゴリズムを開

発し，材料シミュレーションを高速化する研究開発
を進めている。この節では，その研究成果と将来の
材料シミュレーションの展望を紹介する。ここで，
量子アルゴリズムに関して 1点注意をすべきことが
ある。従来型コンピュータ（古典コンピュータともよ
ぶ）において，基本演算は四則演算である。例えば微
分や積分などもある精度の範囲において四則演算で
近似して演算を実行していくのである。一方で，量
子コンピュータにおける基本演算は「ユニタリ演算
（ある種の回転を一般化した演算。ゲート操作ともよ
ぶ）」と「観測（パウリ演算子のある固有空間への射影
演算）」というものになる。量子コンピュータ上にお
いては，所望の計算値を得るために，ユニタリ演算
と観測を適切に配置する（例として図 3）。当然なが
ら，基本演算が異なるので，古典コンピュータ上で
動くソフトがそのまま量子コンピュータ上で動くわ
けではない。また，古典コンピュータで効率のよい
アルゴリズムが必ずしも量子コンピュータ上でも量
子コンピュータの性能を引き出すわけでもないこと
に注意してもらいたい。量子コンピュータと相性の
よいアルゴリズムの開発は重要な研究課題である。
さて，われわれのグループでは虚時間発展法とい

う名で昔から知られたアルゴリズムに着目し，対応図 2　シリコンナノワイヤのデバイスシミュレーションと実
験の比較4) 5) 6)。
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する量子コンピュータ上でのアルゴリズムを開発し
てきた。図 3に，われわれが開発した量子コンピュー
タ上で実現する虚時間発展法の量子回路を示す8)。
実際に，この虚時間発展法アルゴリズムを量子コ
ンピュータ上で実行することにより，材料シミュ
レーションを実施することができる。さらに，われ
われは上記虚時間発展法を量子コンピュータ上で実
現した際に，計算速度が従来型コンピュータに比べ
て指数関数的に加速することを報告した。量子コン
ピュータが実用段階に入った際は，これまで以上の
精度，速度の計算が実現できるようになる。これは
材料開発研究に大きな革命をもたらすものであろう。
一方で，量子コンピュータの実活用には，まだ時
間が必要であろう。一番大きな問題は，ハードウェ
アにおいてノイズの影響が大きく，ノイズにうもれ
て有意義な計算結果を抽出できないことである。量
子コンピュータに生じているノイズの微視的な理解
もまだまだ未解明な部分も多く，課題が山積してい
る。また，ノイズの発生原因として，宇宙線や地殻
変動などとの関係も指摘されており，完全なノイズ
除去は不可能であろう。そのため，エラー耐性アル

ハードウェアにおけるノイズ 量子雑音回路群により見積もったノイズ

ゴリズムの実装が急務となっている。われわれは，
現在ノイズがゼロにしきれないのであればと，イヤ
ホンのノイズキャンセリング機能のように，エラー
を低減するアルゴリズムの開発にも取り組んでいる。
実際に，図 4の技術を用いることにより，大幅にエ
ラーを低減できる可能性が示され始めている9)。
以上のようにわれわれのグループでは，量子コン

ピュータ時代の本格的な到来を少しでも早めるべく，
エラーやノイズの制御を目指し，研究開発を行なっ
ている。日本の量子コンピュータ研究におけるプレ
ゼンス拡大につながればと考えている。

6．結び
本稿では，材料開発の難しさと楽しさ，材料シミュ

レーションへの大きな期待を紹介した。特に，マテ
リアルドックという網羅的な材料特性データの生成
が有効で，例として現在のわれわれの研究活動を紹
介した。さらには，材料シミュレーション分野にお
いて量子コンピュータの利活用が注目を集めており，
われわれがオリジナルなアルゴリズム開発を進める
中で，実際に従来型のコンピュータと比べて指数関
数的な高速化が可能であることが見出されてきたこ
とを述べた。これらの技術が成熟してくると，これ
からの 10～ 20年で材料シミュレーションの世界は
大きく発展することは間違いないだろう。さらに，
材料シミュレーションが材料開発を加速し，SDGs

を達成し，よりよい社会の到来を現実化するであろ
う。自分が未来社会を形づくる人間活動に参画して
いるのだと思うと，とても嬉しい。材料開発は本当
にワクワクさせてくれる難しい研究分野である。
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図 3　虚時間発展法の量子アルゴリズム8)。横線は各量子ビッ
トに対する時系列を表し，四角が各量子ビットへのゲー
ト操作を表す。Hと書かれたゲート操作はアダマール
ゲート操作，メーターが描かれた四角が測定を表す。
Mは虚時間発展演算子を表す。量子回路図は左から右
へ向かってゲート操作や観測を実施する時間順序を描
いている。

図 4　エラー低減のための量子アルゴリズム9)。もとのオリジ
ナルな量子回路（左図）に対し，量子ノイズを模した量
子回路（右図）へと変更を行い，そこで得られた結果か
らエラーの効果を低減する演算を行う（下式）ことで，
量子ノイズの低減を行う。


