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 当社では、材料設計統合システムの開発を進め、プロトタイプを完成した。材料設計統合システムで

は、材料設計統合プラットフォームを中核とし、種々のシミュレーション手法に基づくソフトウェアを

計算ソルバーとして位置づけ有機的に統合して、全体として高度で複雑なシミュレーションを自由自在

に実行できるようなものとした。材料設計統合プラットフォームは、分子・結晶・高分子等の構造の構

築、計算条件の設定、計算ソルバーへのインターフェイスを担う。計算ソルバーとしては、量子化学計

算手法、密度汎関数法、バンド計算手法、分子力学法、分子動力学法、粗視化動力学法等のシミュレー

ションが可能なものをそろえた。これらのシミュレーション手法を目的に応じて使い分け、または組み

合わせた解析を行うことができるようにした。それにより、分子、タンパク質、ポリマー、結晶、固体、

液体、気体等、多岐にわたる材料をトータルに解析することが可能となった。ここでは、材料設計統合

システムの概略について説明する。 
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1. 背景 

機能材料開発研究における解析対象は、分子、タ

ンパク質、ポリマー、結晶、固体、液体、気体等、

多岐にわたる。例えば、電池の開発研究 1 つとって

も、電極を構成する結晶・固体、電解質を構成する

溶媒分子や電解質分子、セパレータを構成する高分

子等、さまざまな材料についての解析が必要となる。 
このように解析対象が多岐にわたると、シミュレ

ーション解析の手法も 1 つで対応できるものでは

ない。量子化学計算手法、密度汎関数法、バンド計

算手法、分子力学法、分子動力学法、粗視化動力学

法等の多くのシミュレーション手法を目的に応じ

て使い分ける必要がある。さらには、これらを組み

合わせたシミュレーションを行う必要もある。また、

シミュレーション計算結果の解析方法も多様であ

り、ケースバイケースでいろんな解析手法を組み合

わせて行う必要がある。 
しかし、個別のシミュレーションソフトを用いて、 
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別々にシミュレーション解析するのは、効率が悪い。

その理由は、まず、解析対象が異なる度にユーザー

は別のシミュレーションソフトウェアを使う必要

が生じ、その度に新しいソフトウェアの操作法を 1
からマスターしなければならない。第 2 に、異なる

シミュレーション間の連携を取るのが困難である。

例えば、量子化学計算で得られたデータを利用して

分子動力学計算を行うような場合、データのやりと

りをユーザー自身が行わなければならず、大変な労

力を要してしまう。 
そして、このことが、わが国には優れたシミュレ

ーションソフトウェアがあるにも関わらず、欧米の

ソフトウェアが圧倒的優位にある状況に陥らせて

いるのではないかと考えられる。すなわち、わが国

では統合システム構築で出遅れていて、個別のシミ

ュレーションソフトウェアにはいいものがあるに

も関わらず、使い難いことが普及の障害になってい

るのではないかと思われる。実際、欧米において、

統合システム開発は盛んで、アクセルリス社のマテ

リアルスタジオ[1]、サイノミクス社のサイマップス
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[2]、ケミカルコンピューティンググループ社の

MOE [3]等があり、これら欧米産統合システムが欧

米産シミュレーションソフトウェアの普及を活性

化している。 
そこで、当社では、1 つのシステムで、多様な解

析対象に対して、種々のシミュレーション手法を利

用し、数多くの解析を行える材料設計統合システム

[4]の開発を行うことにした（図 1）。それにより、

わが国での個別のシミュレーションソフトの普及

を推進して、材料科学技術分野での競争力低下の危

機を克服し、機能材料、生体物質、エネルギー利用

材料の研究開発に貢献しようと考えている（図 2）。 
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図 1 材料設計統合システムの概念図 

 
材料設計シミュレーションの現状

• 我が国での個別のシミュレーションソフトは世界トップレ
ベル

• しかし、統合システム構築で出遅れている。

• よって、材料科学技術分野での競争力低下の危機にあ
る。

材料設計統合システム開発が望まれる。

材料設計統合システム開発の狙い

• 種々のシミュレーションソフトを統合的に利用可能に！

• 純国産の統合システム構築

• 機能材料、生体物質、エネルギー利用材料の研究開発
に貢献  

図 2 材料設計統合システム開発の狙い 

 
2. 材料設計統合システムの概要 
2.1. 材料設計統合システムの構成 

材料設計統合システムの全体像を図 3 に示す。量

子化学計算ソルバー、密度汎関数法等の第一原理計

算ソルバー、分子動力学計算ソルバー、メソスケー

ルシミュレーションソルバーを中心とし、それにそ

の他のソルバーも組み込み、すべて材料設計統合プ

ラットフォームから利用できるようなシステムを

開発した。 
ただし、これらをすべて最初から開発するとなる

と、開発部分が膨大となり現実的でないことから、

現時点で、実際に開発を行った部分は、モデリング

や計算結果表示と、計算エンジンとのインターフェ

イス部分のみとし、計算エンジン部分は既に開発さ

れたものをそのまま用いるようにした（図 4）。そ

れにより、開発投資を抑えつつ、多様な研究対象（分

子、ポリマー、結晶等）に対する種々のシミュレー

ション手法（量子化学・密度汎関数法・バンド計算・

分子力学・分子動力学法・粗視化動力学法等）によ

る計算と数多くの解析を、すべて 1 つの統合システ

ムで行うことを可能にすることができるようにな

った。 
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図 3 材料設計統合システム 
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図 4 開発した部分の説明図。主に左側の材料設計

統合プラットフォームを開発し、右側のソルバー 
部分は既存のソフトウェアを利用。 

 
2.2. 材料設計統合プラットフォームの概要 

材料設計統合プラットフォームは、分子・溶液・

固体・ポリマー・タンパク質等の 3 次元構造の作成

を担うビルダー、結果解析を担うビジュアライザ、

シミュレーションソルバーへの入出力を担うイン

ターフェイスから構成される。ただし、開発コスト

を抑えるため、現時点でのビジュアライザ部分は、

構造表示機能のみとし、各種解析はソルバー側で行

えるようにした。そのため、ソルバーとしては、元々、

各種解析機能が充実しているものを選択している。 
ビルダーの機能として、分子構造作成、ポリマー

構造作成、結晶構造作成を可能にした。図 5 に、材

料設計統合プラットフォームの画面を示す。図に示

すように、3D ビュー上でマウス操作等で分子・結

晶・高分子等の構造を構築することができる。 

 

図 5 材料設計統合プラットフォーム 

 

また、ソルバーとのインターフェイスの機能とし

ては、計算条件のダイアログ形式での作成、計算入

力ファイルの作成、計算の実行、計算結果からの構

造の読込を可能にした。 
なお、材料設計統合プラットフォームの詳細につ

いては、本雑誌の【材料設計統合プラットフォーム】

にて説明する。 
 
2.3. 計算ソルバーの概要 

材料設計統合システムに組み込むソルバーとし

ては、当社の製品を中核とし、それに大学等で作ら

れたシミュレーションソフトを加えることとした。

現時点では、量子化学計算を行う

Advance/Biostation[5]、密度汎関数法による第一原

理バンド計算を行う Advance/PHASE[6]、メソス

ケールシミュレーションを行う Advance/OCTA[7]
へのインターフェイスを組み込んだ。さらに、今後

の開発で、数値基底密度汎関数法シミュレータ

OpenMX[8]、分子動力学法シミュレータ

Modylas[9]、量子化学計算プログラム

Gaussian09[10]及びGamess[11]へのインターフェ

イスを組み込む予定である。 
 
2.4. 材料設計統合システムの解析対象 
材料設計統合システムでのシミュレーションの

対象は、エンジニアリングポリマー、燃料電池、リ

チウム電池、太陽電池、ナノ複合材料、界面活性剤、

ドラッグデリバリーシステム、透過膜、鉱物、酸化

物、金属、合金、触媒、溶媒、セラミック、半導体、

医農薬、化学反応、吸着、分離、拡散等である。 
 
2.5. 材料設計統合システムのメリットと特徴 

開発した材料設計統合システムの特徴を図 6 に

示しておく。 
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統合プラットフォームの機能： ソルバー群
への入出力インターフェース、分子構造・
ポリマー構造・結晶構造作成

ソルバーの機能：ソルバー間の直接連携、
整備された必須パラメータ、汎用計算手法
を全て搭載（量子化学計算・第一原理計
算・分子力学計算・分子動力学計算・統計
力学計算・粗視化動力学計算等）

シミュレーションの対象： エンジニアリング
ポリマー、燃料電池、リチウム電池、太陽
電池、ナノ複合材料、界面活性剤、ドラッグ
デリバリーシステム、透過膜、鉱物、酸化
物、金属、合金、触媒、溶媒、セラミック、
半導体、医農薬、化学反応、吸着、分離、
拡散

ソルバー： Advance/PHASE（第一原理バ
ンド計算）、Advance/Biostation（量子化学
計算）、Advance/OCTA（ポリマー等の計
算）

その他のソルバー：分子動力学計算エンジ
ン、第一原理計算エンジン、新たに開発す
る計算エンジン等も検討

材料設計統合システ
ムの特徴

 

図 6 材料設計統合システムの特徴 

 
また、開発した材料設計統合システムのメリット

は以下の点にある。 
① 異なるシミュレーションソルバー間でモデリン

グのやりとりが容易になり、統合プラットフォー

ムの利用法のみマスターすれば多数のシミュレ

ーションソルバーが容易に利用できるようにな

った。すなわち、多様な解析を容易かつ高速に行

えるため、材料設計分野での研究開発効率を飛躍

的に高めることが期待できる。 
② サポートサービスに優位性がある。主要計算ソ

ルバーは、当社自身が開発に深く関わってきた。

従って、計算ソルバー・統合プラットフォームの

いずれも開発に関わった人材がサービスを提供

することができる。また、開発者の大半は日本人

であり、サポートサービスに意思疎通容易のメリ

ットもある。 
③ 当社のソフトウェアは、欧米のソフトウェアに

比べて安価である。材料設計統合プラットフォー

ムの価格が安価であるのに加え、ソルバーの価格

も安価であり、欧米ソフトウェアに対して圧倒的

にコスト面で優位である。 
 

3. まとめ 
材料設計統合システムの開発を行い、プロトタイ

プを完成し、さらに、機能拡張を進めている。本開

発により、サポートサービスの充実と安価なソフト

ウェア供給が可能となり、欧米ソフトウェアに比べ

て劣っている材料設計ソフトウェア分野での優位

性を確保する土台ができたと考えている。そして、

欧米に比べて出遅れている国産シミュレーション

ソフトウェアの普及促進に貢献したい。 
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