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Materials Design

• Goal of Materials Design

- Discovery of novel materials with desired property/function, 
generally including optimization of property/function that 
known materials already possess 

• An Inverse Problem of Realization
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Computational Materials Design: CMD®

• CMD® is the theoretical design/optimization of materials with 
desired property/function. Specifically, CMD® involves the 
efficient use of computational techniques to conduct 
calculations based on the basic quantum theory. 

• Key Developments of Emerging CMD®

- Quantum Theory of Electrons

‣ Electronic states governing most of properties (and often 
functions) that materials possess  

- Computational Techniques: Methods, Algorithms, and Codes

- High-Performance Computers 

• The purpose of the CMD® Workshop is to provide the 
fundamental knowledge and techniques needed to enable 
materials design by computations. 
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Computer exceeds Human Brain?

• Yes in chess in 1997

• Yes in Japanese chess in 2013

• Yes in games of go in 2016. 

クラス別履修指導
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機械学習法と組み合わせた物質予測の加速

量子シミュレータ 機械学習

データ 物質予測



出発点：量子力学と
密度汎関数法

CMDの意味

より高度な問題

講義の流れ

様々な量子シミュレー
ション・デザイン手法

機械学習法
CMDでできること

前期講義

後期講義



• 材料開発、デバイス開発において、大規模計算機を使った材料安定構造の
量子シミュレーションやデバイス機能予測は、実際の開発にとって有用な
指針を与える。

• 計算機ナノマテリアル・ナノデバイスデザインは量子シミュレーションを
基礎に、量子シミュレーションの逆問題である量子デザインを実行し、そ
れによって新機能性材料や新規デバイス開発を行う。

• 本コースは各学期とも１５回（内１回は特別講義）の講義からなる。第１
学期で、この手法の基礎となる量子シミュレーション手法と、量子デザイ
ンの考え方を学ぶ。また、第２学期では、このような手法を様々な系に対
して適用してデザインを行う方法を実例に則して学んでいく。

コース１ ナノマテリアル・ナノデバイスデザイン学



回 講義日 テーマ 講師

1 4/8  (月)
オリエンテーション 森川良忠*(阪大・工)

量子シミュレーションとデザイン 吉田博*(東大・工)

2 4/15(月) 量子力学の基礎 佐藤和則*(阪大・工)

3 4/22(月) 固体中の電子 濱田典昭*（阪大・ナノ）

4 5/13(月) 密度汎関数法 白井光雲*(阪大・産研)

5 5/20(月) 擬ポテンシャル法と第一原理分子動力学法 森川良忠*(阪大・工)

6 5/27(月) KKR法 赤井久純*(東大・物性研)

7 6/3(月) FLAPW法 小口多美夫*(阪大・スピントロニクス)

8 6/10(月) 磁性理論と解析 草部浩一*(兵庫県立大・理)

9 6/17(月) 電子相関と超伝導 黒木和彦*(阪大・理)

10 6/24(月) マテリアルズ・インフォマティクス：概論 小口多美夫*(阪大・スピントロニクス)

11 7/1(月) 量子化学計算 奥村光隆*(阪大・理)

12 7/8(月) データサイエンスの基礎 Dam Hieu Chi
(北陸先端大・知識科学系)

13 7/22(月) データサイエンスの計算物質科学への応用 南谷英美 （阪大・産研）

14 7/29(月) ディスカッション・ディベート １コース講師*,**

コース１ ナノマテリアル・ナノデバイスデザイン学 前期講義日程



量子シミュレーション

•量子シミュレーションは量子デザインのかなめ

•量子デザインの最終性能を決める

•量子力学の理解が必要

２ 量子力学の基礎 佐藤 和則

量子力学の基礎
原子内電子から元素の周期律まで



固体電子論

•固体中の原子間の結合
•周期ポテンシャル中の電子状態

３ 固体中の電子 白井光雲

固体中の価電子の状態
が固体の性質を決め

る。



量子シミュレーションの出発点
密度汎関数法

•第一原理電子状態計算

•密度汎関数法

•コーンシャム方程式

•局所密度近似(LDA)

現在の第一原理量子シミュレーションの共通基盤

４ 密度汎関数法 赤井久純

多体系量子力学

密度汎関数法

局所密度近似

KKR FLAPW



量子シミュレーションの手法

•擬ポテンシャル法

• KKR法

• FLAPW法

５ 森川良忠

７ 小口多美夫

６ 赤井久純



CMDが扱える物性・機能
• 凝集的性質（結晶構造、格子パラメータ、弾性定数）
• 磁性（飽和磁化、磁気秩序、キュリー温度、超微細磁場）
• 均一系（不規則系を含む）の電気伝導、輸送現象
• 単純なナノ構造の電気伝導
• フォノン特性、超伝導（高温超伝導をのぞく）
• 誘電的性質、光物性、光学伝導、MCD

• 分子科学の問題
８ 磁性理論と解析 草部浩一

９ 電子相関と超伝導 黒木和彦

１０ 量子化学計算 奥村光隆



機械学習法との連携

•機械学習による物質の構造探索

•データマイニングによる物質探索

•計測データの分析

１３ データサイエンスの計測と分析への応用 鷲尾隆

１１ マテリアルズ・インフォマティクス：概論 小口多美夫

１２ データサイエンスの基礎 Dam Hieu Chi



いまCMDでなにができるか

• 数ナノサイズ構造デザイン
• 炭素系分子
• ナノチューブ、ナノワイア
• 量子ドット

• 均一系デザイン
• 金属、規則合金、金属間化合物、構造材料
• 不規則合金、不規則混晶
• 磁性体
• 誘電体
• 半導体

• 不純物、欠陥系
• 不純物半導体、欠陥を含む金属材料、磁性不純物系

• 界面、表面デザイン
• 金属、半導体の理想的界面、表面、ヘテロ界面、表面脱離・吸着

• 高圧合成材料（数MP～数１００GP）デザイン



いまのところCMDで何が難しいか

•多様な電子相関が物性を支配する系のデザイン
• 金属・絶縁体転移近傍の物質

• マンガナイト（CaLaMnO3）、キュープレイト、遷移金属酸化物

• 多くの物性理論研究者が興味を示すほとんどの物質

•サブミクロンサイズの構造を持つ系のデザイン
• 現実のデバイスサイズ、ゲート長

• 粒組織、粒界、微小析出組織、スピノーダル分解

• 実用デバイスデザイン

•励起状態を含む物性デザイン
• 光励起

• 反応、ダイナミクス

• 非自明な熱揺らぎ
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回 講義日 テーマ 講師

1 10/7 (月) ナノ混晶による新機能デザイン 赤井久純*(東大・物性研)

2 10/21(月) 励起状態ダイナミクスシミュレーション 宮本良之**(産総研)

3 10/28(月)

フォノンと熱伝導・熱膨張・有限温度での熱力学的安定性 吉矢真人 （阪大・工）

自動ハイスループット材料計算法とデータ駆動型マテリアルデ
ザイン

福島鉄也 **（産総研）

4 11/11(月) ナノ構造と輸送現象デザイン 小野倫也*(神戸大・工)

5 11/18(月) 省エネルギー・創エネルギーデザイン 吉田博*(東大・工)

6 11/25(月) 半導体デバイスにおける界面デザイン 金田千穂子**(東北大・CIES)

7 12/02(月) 半導体ナノスピントロニクスデザイン 佐藤和則*(阪大・工)

8 12/9(月) 強誘電体・圧電体デザイン 小口多美夫*(阪大・スピントロニクス）

9 12/16(月) カーボン系ナノ機能材料 草部浩一*(阪大・兵庫県立大・理)

10 12/23(月) 分子エレクトロニクスデザイン 森川良忠*(阪大・工)

11 1/6(月) 表面反応デザインと応用事例 濱田幾太郎*（阪大・工）

12 1/20(月)
マルチスケールモデリング・シミュレーションによる材料強度予
測

尾方成信（阪大・基礎工）

13 1/27(月) フェーズフィールド法の基礎と応用 高木知弘（京都工繊・機械工学系）

14 2/3 (月) ディスカッション・ディベート １コース講師*,**

コース１ ナノマテリアル・ナノデバイスデザイン学 後期講義日程



短期実習（5日間）

• 年２回実施、そのうちの１度に参加（必修）
• CMD-45 令和6年９月 2日(月)～９月 6日(金)

オンライン
• CMD-46 令和7年２月17日(月)～２月２1日（金）

オンライン
• ５日間の合宿形式
• 講義：チュートリアルと先端事例
• 実習：計算機実習
• 参加に問題がある場合はナノ事務局に相談



CMD® Workshop 短期実習
1-st ＣＭＤ® Workshop 2002年 国際高等研究所
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CMD® Workshop 短期実習
1-st ＣＭＤ® Workshop 2002年 国際高等研究所



プログラム

詳しいプログラム（2024年度版）は
https://cmdworkshop.sakura.ne.jp/index.html

ＣＭＤ-４5の募集ＨＰは6月上旬公開予定。

計算機ナノマテリアルデザイン基礎チュートリアル・コース
計算機ナノマテリアルデザイン専門チュートリアル・コース
計算機ナノマテリアルデザイン先端チュートリアル・コース
計算機ナノマテリアルデザインスーパーコンピュター・コース

計算機スピントロニクスデザインコース
マテリアルズ・インフォマティクス・コース



Catalysis

• Catalyst accelerate chemical reactions by 
reducing activation barriers but it itself does not 
change before and after chemical reactions.

A   +   B    à AB

En
er

gy

Without catalyst

With catalyst



Ammonia synthesis

• Haber-Bosch process

N2 + 3H2 ⇔ NH3 +  46.1 kJ/mol

• Iron promoted with K2O and Al2O3（Fe3O4・Al2O3・K2O）

• First manufactured using the Haber process on an 
industrial scale in 1913 in Germany

• à 80% Fertilizer, plastics, fibers, explosives

Fritz Haber
The Nobel Prize in

Chemistry 1918

Carl Bosch
The Nobel Prize in

Chemistry 1931



Nobel Prize 2007: Gerhard Ertl

• Contribution to Surface 
Chemistry

• Elucidate chemical reactions at 
solid surfaces in atomic level.

Gerhard Ertl
The Nobel Prize in Chemistry 2007



Suzuki-Miyaura cross coupling

• Important in synthesizing 
molecules for liquid crystal 
display, organic electro-
luminescent devices, and drugs.

Pd(0)

oxidative
addition

reductive
elimination

transmetalation displacement

R1-X

R1-Pd(Ⅱ)-X

M-R2M-X

R1-Pd(Ⅱ)-R2

R1-R2

Pd(Ⅱ)

R1,R2  = 芳香族化合物
X = ハロゲン

Phenylboronic acid + Bromobenzene→Biphenyl



Three way catalyst for Automobil Exhaust Gas

• Convert the following three emission gases.
CO + O2 à CO2

NO + CO à CO2 + N2
HC + O2 à CO2 + H2O

• 三元触媒（Three Way Catalyst）
• Pt・Rh(10:1)、 Pt・Pd・Rh、 Pd・Rh、 Pdなど
• Rhは資源的に厳しい。
• Pt: South Africa 74%、Russia 14%
• Pd: South Africa 25%  Russia 70%
• Rh: South Africa 67%、Russia 17%



Fuel Cell
Polymer Electrolyte Membrane Fuel Cell

H2+à2H+ + 2e-

H2

H2O

O2

½ O2+2H+ + 2e-àH2O
C

athode

A
node

e-

H+

Polymer 
Electrolyte

Pt-Ru Pt+Fe, Co, Ni

反応の触媒金属依存性

CO poisoning Low Activity



Catalysis

• Catalysts are important in not only industries but also in 
energy problems and environmental problems.

à It is necessary to design catalysts with abundant 
elements.

à By elucidating reaction mechanisms, it will be possible 
to design new catalysts theoretically.

It is possible to clarify mechanisms of chemical 
reactions from first-principles simulations. 



O2 Adsorption Energy： Substrate metal dependence

I. Toyoshima and G.A. 
Somorjai, Catal. Rev. Sci. 

Eng. 19, 105 (1979).



CO Adsorption Energy： Substrate metal dependence



Dissociate Molecular

G. Borden, T.N. Rhodin, C. Brukner, R. Benbow, 
and Z. Hurysh, Surf. Sci. 59, 593 (1976).

CO Adsorption State： Substrate metal dependence



Catalytic Activity：Metal dependence

N2 + 3H2 à 2NH3

N2 + 2* à 2N(a)
H2 + 2* à 2H(a) 

N(a) + 3H(a) à NH3(a)
NH3(a) à NH3↑

N2Dissociation 
Limited

N2Desorption 
Limited



CO、N2 Molecular Orbital
N2 CO

LUMO

HOMO



Interaction between MO and d-orbitals

aε
EF

d-band DOS

EF

Adsorbate DOS

dε

SVV
ad

a +
−

−
εε

ε
2

SVV
ad

d +
−

+
εε

ε
2

• Second order perturbation



CO adsorption energy
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CO adsorption energy

B. Hammer, Y. Morikawa, J.K. Norskov, Phys. Rev. Lett., 76, 2141 (1996).



Molecular adsorption energy
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Adsorption energy VS d-band center
If V is fixed and ed is varied

ed（eV)

-3.0-2.5-2.0-1.5-1.0
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M.Mavrikakis, B. Hammer, J.K. Norskov, Phys. Rev. Lett., 81, 2819 (1998).



CO dissociation process



CO dissociation process

Y.Morikawa, J.J. Mortensen, B. Hammer, J.K. Norskov, Surf. Sci., 386, 67 (1997).



Adsorption Energy and d-band 
center

ed（eV)

-3.0 -2.5 -2.0 -1.5 -1.0
ed（eV)

-3.0 -2.5 -2.0 -1.5 -1.0

M.Mavrikakis, B. Hammer, J.K. Norskov, Phys. Rev. Lett., 81, 2819 (1998).



Universality in Heterogeneous Catalysis

J.K. Norskov et al., J. Catal.
209, 275 (2002).



Hydrogen Evolution Reaction

J. Greeley, T. F. Jaramillo, J. Bonde, I. Chorkendorff, and J.K. Norskov, 
Nature Materials, 5, 909 (2006).



Hydrogen Evolution Reaction

J. Greeley, T. F. Jaramillo, J. Bonde, I. Chorkendorff, and J.K. Norskov, 
Nature Materials, 5, 909 (2006).



Hydrogen Evolution Reaction

J. Greeley, T. F. Jaramillo, J. Bonde, I. Chorkendorff, and J.K. Norskov, 
Nature Materials, 5, 909 (2006).



Oxygen Reduction Reaction

J. Greeley, I.E.L. Stephens, A.S. Bondarenko, T.P. Johansson, H.A. Hansen, T. F. Jaramillo, J. 
Rossmeisl, I. Chorkendorff, and J.K. Norskov, Nature Chemistry, 1, 552 (2009).



Oxygen Reduction Reaction

J. Greeley, I.E.L. Stephens, A.S. Bondarenko, T.P. Johansson, H.A. Hansen, T. F. Jaramillo, J. 
Rossmeisl, I. Chorkendorff, and J.K. Norskov, Nature Chemistry, 1, 552 (2009).



Oxygen Reduction Reaction

J. Greeley, I.E.L. Stephens, A.S. Bondarenko, T.P. Johansson, H.A. Hansen, T. F. Jaramillo, J. 
Rossmeisl, I. Chorkendorff, and J.K. Norskov, Nature Chemistry, 1, 552 (2009).

We note that the favourable bulk heat of formation of Pt3Y and
Pt3Sc is still not sufficient to make these alloys thermodynamically
stable against oxidation or dissolution under the conditions of a
cathode in a PEMFC. It is, however, expected to affect the kinetic
stability of these compounds. Transport of Y or Sc atoms from
the interior of the alloy to the surface, where they may eventually
dissolve or oxidize, will involve an energy barrier determined in
part by the heat of formation of the compound.

Experimental results. In the following, we report an experimental
characterization of the two most promising (active and stable)
compounds described above, Pt3Y and Pt3Sc. The alloys were
prepared in bulk, polycrystalline form. To pre-condition the surfaces
for electrochemical testing, they were sputter-cleaned and analysed
under ultrahigh vacuum conditions, without vacuum annealing (full
details of the experimental methods can be found in the
Supplementary Information). The catalysts’ electrochemical activity
was measured using a rotating disc electrode assembly. These
procedures were similar to those used by Markovic and co-workers
in their investigations of other polycrystalline bimetallic Pt alloys25.

The activity of the catalysts for the ORR was measured by carry-
ing out cyclic voltammograms in an O2-saturated solution, shown in
Fig. 3a. The onset for each electrode starts at !1 V, and there is an
initial exponential increase in the current, characteristic of kinetic
control. At lower potentials (!0.7 V , U ,!0.95 V), the current
approaches the mixed regime, where mass transport plays an
increasingly important role. This potential range is the most inter-
esting for fuel cell applications. At still lower potentials, the
current reaches its diffusion-limited value, !5.8 mA cm22. In the
mixed regime, the ORR activity of different catalysts can be com-
pared by evaluating the half wave potential, U1/2 (that is, the poten-
tial at which the current reaches half its diffusion-limited value).
The ORR activity reported for polycrystalline Pt in this work corre-
sponds well to data reported in the literature7. The Pt3Sc shows a
positive shift in U1/2 of !20 mV relative to Pt, whereas the Pt3Y
shows a positive shift of !60 mV. These data show that both Pt3Y
and Pt3Sc exhibit significant activity improvements over Pt, in line
with our theoretical predictions.

Discussion
Modern PEMFCs have been designed for efficient delivery of
reactive gases, thus mass transport effects are only of secondary
importance; electrochemical kinetics are the primary cause of inef-
ficiency1. In Fig. 4a, the measured current density is corrected for
mass transport to obtain the true kinetic current density, jk, of the
catalyst, as a function of the potential, U. The same catalyst
ranking is found as that determined by the half wave potential:
activity increases in the following order: Pt , Pt3Sc , Pt3Y.

In Fig. 4b, the activity enhancement of Pt3Sc and Pt3Y over Pt is
plotted as a function of potential. At 0.9 V, Pt3Sc shows a 50%
increase in specific activity over Pt, and Pt3Y shows an improvement
by a factor of six. At 0.87 V, Pt3Sc shows an 80% increase in activity
whereas the activity of Pt3Y is enhanced by an order of magnitude.
Owing to the steep gradient (or Tafel slope) of the polarization
curve for Pt3Y, the activity improvement over Pt should be even
more pronounced at potentials below 0.87 V. To the best of our
knowledge, the Pt3Y electrode shows the highest ORR activity
measured under these conditions for any bulk, polycrystalline met-
allic surface. The activity of our Pt3Y sample is closer to that of
single-crystal Pt3Ni(111)2 than to polycrystalline Pt3Ni, which is
not quite as active7.

The alloy electrodes are stable under continued cycling, as shown
in Fig. 3b. Long-term stability will, however, need to be investigated
in membrane electrode assemblies in a fuel cell26,27.

By combining the experimental activity data from Fig. 4a with
the theoretically derived DEO from Fig. 2, we have added the Pt3Y
and Pt3Sc data points onto the volcano plot shown in Fig. 1a.
Clearly, the new data follow the general trends very well. This
result indicates that our model, describing trends in the ORR
activity of alloys, has true predictive power. In Fig. 1b, we have
also included more detailed calculations for the two alloy surfaces.
It can be seen that the calculations support the notion that the
free energy changes of the rate-limiting steps for Pt3Y and Pt3Sc
are more favourable than the corresponding changes for Pt.

It is highly desirable to find ORR catalysts that are not only more
active than Pt but also free from precious metals. The model dis-
cussed in the present work suggests two avenues. One is to find
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Figure 2 | Output of computational screening procedure, showing the
oxygen binding energy, relative to that of Pt, on a Pt or Pd skin surface, as
a function of alloying energy. DEalloy is the calculated energy of formation of
the indicated elements from the appropriate bulk elemental precursors,
specified on a per atom basis. For some systems we include results for the
cases where there are 50% (circles) and 25% (squares) of the alloying
element in the second layer. The range of interesting oxygen adsorption
energies where the ORR activity should be higher than that of Pt,
according to the model, is highlighted with a greyscale gradient
representing the edges of the range to recognize limitations on the
accuracy of DFT calculations.
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Figure 3 | Anodic sweeps of cyclic voltammograms of Pt, Pt3Sc and Pt3Y in
O2-saturated electrolyte. a, The first stable sweep. b, A comparison of
the first steady cycle (solid lines) and after 90 minutes of cycling
(dashed lines), for Pt3Y and Pt3Sc only, under the same conditions as a.
Measurements were taken at 20 mV s21 and 1,600 rpm in 0.1 M HClO4

at 23+ 2 8C.
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