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担当教員 鷲津仁志 所属 シミュレーション学研究科

ｵﾌｨｽｱﾜｰ・場所 ※ 連絡先 ※

講義目的及び到達目標 機械，電気，材料をはし�めとする日本の産業において，物質の特性を理解し，より
高 機能なものへと工夫・発展させることは必要不可欠て�ある.このような研究開発て
�は ，実験およひ�理論か�古くから用いられてきたか�，現代て�はシミュレーシ
ョンを併用す ることは常識になりつつある.また，自動車や航空機，建築や土木なと�
人よりも大き なものを設計する現場において連続体のシミュレーションは主要な開発
手段となって いるか�，そうしたマクロなモテ�ルの中にも材料特性を何らかの形て
�反映させなけれは� 適切なものつ�くりにはならない.本講義では，これら材料シミ
ュレーションの基本手法を習得し，課題に応じて必要な材料シミュレーション手法を
選択できるようになることを目標とする．

講義内容・授業計画 1. 実用材料のシミュレーション概説 2. 材料シミュレーションの階層性 3. 分子間に働く
3つの相互作用
4. 分子動力学(1)概要
5. 分子動力学(2)計算の実際
6. 分子動力学(3)時間積分
7. 分子動力学(4)長距離力と拡張法 8. モンテカルロ法と統計力学
9. フ�ラウン動力学
10. 量子化学の基礎
11. 分子軌道法
12. 密度汎関数法
13. 連続体の各種計算手法
14. 有限要素法
15. シミュレーションを用いた材料開発

テキスト

参考文献 参考となる図書は適宜示す.

成績評価の基準・方法 学生の習熟度と学習態度により，総合的に評価する.期末にレホ�ート課題を課す.

履修上の注意・履修要件 計算科学の基礎を受講しておくことか�望ましい．
当授業は、原則全ての授業を対面で実施する予定ですが、履修者人数によっては、新
型コロナウィルス感染症対策として、履修者を複数の教室に分けて教室間をオンライ
ンで繋ぐ方法や、対面授業と自宅でのオンライン授業を隔週実施する方法とする場合
があり、自宅等でオンライン授業の受講を視聴できる通信環境(PC・タブレット等の端
末やWi-Fi環境)が必要となる場合があります。最終的な授業方法は履修登録後に決定・
連絡します。

実践的教育 該当する.�講義中に，産業界て�用いられる様々な材料シミュレーションについて紹介 
する.

備考 当授業は、原則全ての授業を対面で実施する予定ですが、履修者人数によっては、新 
型コロナウィルス感染症対策として、履修者を複数の教室に分けて教室間をオンライ 
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ンで繋ぐ方法や、対面授業と自宅でのオンライン授業を実施する方法とする場合があ 
り、自宅等でオンライン授業の受講を視聴できる通信環境（PC・タブレット等の端末 
やWi-Fi環境）が必要となる場合があります。最終的な授業方法は履修登録後に決定・ 
連絡します。
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