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材料設計支援システムに関する当社の取組みと今後の展開
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セミナーの主な内容
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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
・粗視化動力学
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数多くの解析結果

多様な研究対象
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材料設計支援システムの概要

Accelrys： Materials Studio

機能：分子、結晶材料、ポリマーなどの三次元構造の作成、グラフ、 表、テキストデー タの扱
い可能、Materials Studio－MS Modeling全製品をサ ポートするソフウエア基 盤と解 析ツー
ル（出典： http://accelrys.co.jp/products/accelrys/ms/ms.html ）

富士通： SCIGRESS

機能：分子描画/解析結果表示、自動バッチ計算GUI、外部プログラムインタフェース、入出力
ファイル形式変換（出典： http://software.fujitsu.com/jp/scigress/function/）

Scinomics： SciMaps

機能：グラフィカルユーザインターフェース 、表示、データの管理 、分子、結晶モデルの構築 、
可視化機能 、測定と解析 （出典： http://www.rsi.co.jp/kagaku/cs/scienomics/feature.html）

Chemical Computing Group Inc.： MOE(Molecular Operating Environment)

機能：レンダリング機能、分子構築、分子データベース、Scientific Vector Language （出典：
http://www.rsi.co.jp/kagaku/cs/ccg/products/basic.html）

＜主要機能＞分子・結晶・高分子ビルダー、結果を解析するツール、実行ジョブの管理
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関連する既存ソフトウェア：主な機能

アドバンスソフト株式会社　http://www.advancesoft.jp　　Copyright© 2009 AdvanceSoft Corporation. All Rights Reserved.



関連する既存ソフトウェア：主なソルバー
Accelrys： Materials Studio

ソルバー： Mesocite, Mesotek, Synthia, Adsorption Locator, CASTEP, Conformers, DMol3 , 
GULP, User Interface to Gaussian®, NMR CASTEP, ONETEP, QMERA, Sorption, VAMP, 
QSAR , QSAR Plus （出典： http://accelrys.co.jp/products/accelrys/ms/ms.html ）

富士通： SCIGRESS

ソルバー： Mechanics, Dynamics, Extended Huckel, ZINDO, MO-G, MO-S, CONFLEX3, MD-
ME （出典： http://software.fujitsu.com/jp/scigress/function/）

Scienomics： SciMaps

ソルバー： ABINIT, LAMMPS, Towhee, TURBOMOLE, QmPot, SciDPD, FHMixing,
MNDO, NAMD （出典： http://www.rsi.co.jp/kagaku/cs/scienomics/feature.html）

Chemical Computing Group Inc.： MOE (Molecular Operating Environment)

ソルバー： Pharmacophore Discovery, Structure-Based Design, Protein Modeling & 
Bioinformatics, Cheminformatics & QSAR, Medicinal Chemistry Applications, High 
Throughput Discovery, Molecular Modeling & Simulations, Methods Development & 
Deployment （出典： http://www.rsi.co.jp/kagaku/cs/ccg/products/basic.html）

＜主要ソルバー＞量子化学計算、第一原理計算、分子動力学計算
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既存ソフトウェアの現状―市場動向―

Accelrys社の売上（ 出典：Accelrys社ホームページ
http://accelrys.co.jp/about/overview.html）

69.6百万US$(2005年3月末）

81.0百万US$ (2009年3月末）

Accelrys社の主要製品はMaterial Studioであり、売上の大半は
Material Studioによるものと思われる。

大きな市場が見込まれる。

市場は急拡大とは言えないものの、順調に拡大している模様

既存ソフトウェアの問題点は、ソフトウェアが高価なことと、欧米
のソフトウェアが圧倒的優位にあること
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材料設計支援システム開発の狙い
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次世代材料
設計統合プ
ラットフォーム

量子化学
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

第一原理
計算ソル
バー

その他の
ソルバー

開発する材料設計支援システム：全体像
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モデリング
計算結果表示
ジョブ管理

Advance/Ｐｈａｓｅ
Advance/ABINIT-MP
Advance/ＯＣＴＡ

国のプロジェクトの成果
など既存のソフトウェア

データベース

インター
フェイス

材料設計統合プラット
フォーム シミュレーションソルバー

主な開発部分

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、全て一つの統合システムで行うことを可能にする、次世代材料設計統合プラット
フォームを開発する。ソルバーは既存のものを利用する。

開発する材料設計支援システム：開発部分
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ビジュアライザの機能
分子軌道図、電子密
度分布等の表示

ダイナミックスの動画
表示

グラフ・チャート等の表
示（スペクトル表示等）

ビルダーの機能
分子構造作成、ポリ
マー構造作成、アモル
ファス構造作成

結晶構造作成、表面・
層・スラブ構造の作成

次世代材料設計統合プラットフォーム

次世代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、電子密度分布図やダイナ
ミクスの動的表示等の結果解析を担うビジュアライザ、シミュレーションソ
ルバーへの入出力やジョブ管理を担うインターフェースから構成される。

開発する材料設計支援システム：開発部分詳細
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開発する材料設計支援システム：想定ソルバー
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開発する材料設計支援システム：まとめ
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開発する材料設計支援システム：メリット

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る。⇒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。

主要計算ソルバーは、当社が開発に深く関わってきた。 ⇒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。

開発者の大半は日本人。 ⇒サポートサービスに意思疎通容易の
メリット。

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。 ⇒欧米
ソフトウェアに対して価格的に優位。
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開発ロードマップ

アドバンスソフト株式会社　http://www.advancesoft.jp　　Copyright© 2009 AdvanceSoft Corporation. All Rights Reserved.



15

まとめ

当社は、今後、材料設計支援システムの開発に取り組む。

サポートサービスの充実と安価なソフトウェア供給により、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
位性を確保したい。

国産ソフトウェアの普及促進に貢献したい。
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