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研究代表者の専門分野：複合新領域 
科研費の分科・細目：ナノ・マイクロ科学・ナノ材料・ナノバイオサイエンス 
キーワード： ①ナノ材料 ②クラスレート ③高圧物性 ④第一原理計算 ⑤結晶構

造探索 
 
１．研究計画の概要 
新規結晶構造探索：従来の研究では既に実験
で得られた結晶構造や理論的に予測された
結晶構造のデータを手作業で入力して第一
原理計算による物性解析を行ってきた。本研
究では理論モデルに基づいて構造データ（単
位胞、対称性、内包原子の種類、固溶体の成
分比など）を変えたホスト=ゲスト型ナノ材
料の構造候補を大量に自動生成し、数値計算
加速ボード（将来的には、2012 年完成予定
の次世代スーパーコンピュータ）の膨大な計
算能力を活用して各候補の構造安定性およ
び各種物性を第一原理計算によって予測す
る。第一段階では各候補の構造安定性を調べ、
構造不安定なものを候補からはずす。この段
階で大部分の候補が除外される。第二段階で
は生き残った候補に対して計算時間のかか
る各種物性値を計算する。その結果、構造デ
ータと発現する物性値との間の関係が理解
され、我々は機能性ナノ材料の俯瞰図を手に
することができる。そして実際に実験を行う
物質を絞り込んだ効率的な物質開発を可能
にする。 
 
２．研究の進捗状況 
（１）新規結晶構造探索プログラムの基本的
なシステムを開発し、高圧下の水素化合物の
新結晶構造を明らかにした。高圧下の水素化
合物は高温超伝導物質になる可能性があり、
その探索に多大な興味が持たれている。２０
年度は、水素化ゲルマニウムの超伝導の研究
を行ったが、２１年度は水素化スズの超伝導
を探求した。水素化スズ(SnH4)は高圧下で高
温超電導体になる可能性が指摘されてきた
が、超伝導を理解するために不可欠な高圧下

での結晶構造は未解明であった。我々は第一
原理結晶構造予測法を用いて水素化スズの
二つの高圧相 ( 結晶群： Ama2 および
P63/mmc) を 提 案 し た 。 Ama2 相 は
96-180GPa、P63/mmc 相は 180GPa 以上で
安定であることがエンタルピー計算により
明らかになった。96GPa 以下では、SnH4 は
各元素に分解してしまうことが判明した。 
（２）2008 年から 2009 年にかけて、ダイヤ
モンド、グラファイトに次ぐ第 3の炭素結晶”
K4”が提唱された。ダイヤモンドは sp3 結合
のみからなる３次元ネットワークであり、グ
ラファイトは sp2結合のみからなる２次元ネ
ットワークであるが、“K4”は、もし存在す
るとすれば、sp2 結合のみからなる 3 次元ネ
ットワークを持つ結晶である。 我々は、密
度汎関数線形応答理論に基づき、この新結晶
のフォノンの分散関係を計算して、“K4”の
結晶構造は不安定であり結晶として存在し
得ないことを指摘した。 
（３）2009 年 8 月 28 日、29 日に理化学研
究所大河内記念ホールにて「理研ハーバード
大学連携シンポジウム：脳科学、量子科学、
天文学、流体力学等への GPU 計算の応用」
を開催した。 
http://www.iitaka.org/hariken09.html 
 
３．現在までの達成度 
②おおむね順調に進展している 
理由：新規結晶構造探索の手法やシステムの
開発が順調に行われた。実際の物質への適用
も進んでいる。しかし、画期的な新材料物質
の開発、特許取得には至っていない。 



 
４．今後の研究の推進方策 
今後も新規結晶構造探索の手法やシステム
の開発・改良および各種物質への適用を継続
するとともに、産業的にも有用な画期的な新
材料物質を探索する。 
 
５. 代表的な研究成果 
（研究代表者、研究分担者及び連携研究者に
は下線） 
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