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　科学，工学の分野では，実験と理論をもとにした理解が基本となっているが，現代においては，
それらを支える手段として計算シミュレーションが大きな役割を果たしている。特に，近年では
シミュレーション技術の発展が著しく，多くのソフトウェアが開発されており，材料科学の分野
においても必須の道具の一つとなっている。材料科学の特性として，単一のスケールや現象に
フォーカスした理解だけではなく，俯

ふ
瞰
かん
して複数の側面から物質を眺める必要がある。本書の

副題にもしているように，「マルチスケール」で物質を見ることが材料科学分野においては 

特に重要であり，それぞれのスケールにおける指導原理を理解したうえで，シミュレーションを
行うことが要求される。多くの場合，シミュレーションを行う者自身のバックグラウンドに近い
分野のみのシミュレーションに精通するだけにとどまり，ほかのスケールにおけるシミュレー
ションに対しては経験がない，もしくはきわめて理解が乏しくなってしまっている。得意とする
分野ではない分野のシミュレーションに挑戦するためには，そのシミュレーション技術の専門書
を一つずつ当たることになってしまい，新しい挑戦に対して高い障壁を感じてしまうことも多い
と思われる。本書は，さまざまなスケールにおけるシミュレーションに対して，個々のスケール
における基本の理解を目指して，1冊の書籍にまとめたものである。本書で採用した内容は，
早稲田大学基幹理工学研究科材料科学専攻修士課程における必修科目「数理の材料モデリング」
の講義，実習内容を中心に構築したものである。大学教養課程における数学，物理，化学を履修
済みで，材料科学におけるマルチスケールでの種々のシミュレーションに対する基本を習得する
ことを目指している学部高学年の大学生および大学院生，ならびに材料のシミュレーションを
実際に行っている，またはこれから行いたいと考えている研究者，技術者を読者として想定して
いる。 

　本書は 6人の共同で執筆された。それぞれの章の執筆担当は第 1章（平田・伊藤），第 2章（国 

吉），第 3章（山本），第 4章（平田），第 5章（細井），第 6章（鈴木），第 7章および第 8章
（伊藤）である。
　なお，本書の構成および具体的な内容については，第 1章に詳しく述べているので，参照い
ただきたい。
　2026年 3月

著者一同　

ま　え　が　き
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1 . 1　は　じ　め　に

　工学は，人々の幸福に資するための学問であり，各種の工学理論に基づいて，どのような 

製品でも自由に設計することができる。しかし，自由に設計された製品を，実際にわれわれが
製造できる可能性はきわめて低い。それは理論が要求する条件を現実に満たすことのできる 

材料が手に入らないからである。工学理論はさまざまな夢を見させてくれるにもかかわらず，
設計とその実現の間には，越えるのがきわめて困難な谷が存在する。これを図 1 .1に示し，
「材料の谷」†と呼ぶことにしよう。ここで，「材料」を「工学的設計条件を満たして現実の 

製品となりうる素材」と定義しておく。この「材料の谷」は，この世界を構成しているのが，
現在われわれが知るところ 118種類の元素に限られていることに起因している。現実的には
超ウラン元素を除く 92種類の元素を組み合わせて，「材料」を創製していくのが，材料科学の
使命の一つといえよう。

材料科学

工学理論に
基づく設計

現実の
工業製品

材料の谷

　　

図 1 .1　「材料の谷」の存在

　物質は原子の集合体として理解されるので，まずは個々の原子間の相互作用や結合について
理解する必要があるだろう。さらに，これら結合体を集めた大きな集合体の振る舞いが重要に
なるだろう。つぎには，これらの集合体が合体した，さらに大きなユニットについての理解が

†　 研究結果が製品開発に結びつかないことを表現する「死の谷」になぞらえてみた。

第 1章　本書の目的，全体像

　本章では，本書の目的や全体像を概説し，次章以降で各計算手法の詳細の説明を行う。
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2　　　1 .　本書の目的，全体像　

必要である。原子一つの大きさは 0 .1 nmのオーダなので，われわれが日常で知覚できる大きさ
に対しては，1億倍以上の開きがある。したがって，「材料」を扱うためには，原子のサイズ
から積み重ねられる階層的な構造のすべての範囲にわたって，考察の対象となる「材料」を理解
することが重要になる。
　現実には，それぞれの集合体のスケールに応じた理論やモデルが存在し，これらを駆使して
「材料」の研究を進めるのが通常である。本書では，以上の観点に基づきながら，材料科学で
用いられているさまざまなシミュレーションの原理と基礎について，学んでいただくことを目的
としている。

1 . 2　各シミュレーション手法の概説

　身の回りの工業製品には，さまざまな材料が利用されており，それぞれの用途にあった特性
をもつように材料自体が作られている。例えば，代表的な材料である鉄に関して，「鉄」と 

一言でいうことが多いが，不純物の除去，添加元素による成分調整，熱処理による組織制御，
加工処理による欠陥制御など，用途に合わせて非常に複雑なプロセスを経て作られており，
けっして原料である鉄鉱石そのものを使っているわけではない。これはどのような材料について
も同様であり，先端材料開発においては，材料の原子から組織レベルでの制御が必須となって
いる。実験による試行錯誤を通じて材料を制御し，新規材料の創製を目指すことはいうまでも
なく重要であるが，材料中の現象を理解し，より効率よく材料開発を行うことも大事である。
近年，計算機の発達に伴い，材料における種々の現象を再現する計算機シミュレーション手法が
広く利用されてきており，材料開発におけるこれらの役割もますます大きくなってきている。
このような状況を鑑み，本書では，電子・原子レベルのミクロスケールから，工業製品が実際
に利用されるマクロスケールまでのさまざまな計算機シミュレーション手法の詳細を順に解説
する。
　ここでは，次章以降に紹介する各シミュレーション手法に関して，概要を述べる。
　量子化学計算（第 2章）
　量子化学計算とは，材料の力学的，電気的，磁気的性質などを決定する原子間の相互作用を
理解する目的で，原子や分子における電子状態に着目した手法であり，電子の振る舞いを計算
することから，量子力学に基づいた計算手法となっている。その名のとおり，おもに化学分野
で取り扱われる化学結合や化学反応を対象とし，これにより，分子の安定構造や化学反応の 

反応経路，分子の電荷分布などを計算することができる。原子・分子における電子の状態に 

ついて，量子力学におけるシュレーディンガー方程式を解くことになるが，通常多くの電子が
含まれることから，多電子系に対する近似法が開発されてきた。第 2章では，原子核 1個，
電子 1個からなる水素様原子に関する説明から入り，多電子系に対するハートリー・フォック
近似など，いくつかの近似法の詳細を説明する。
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　1 . 2　各シミュレーション手法の概説　　　3

　第一原理計算（第 3章）
　第一原理計算とは，第 2章で説明する量子化学計算と同様，電子状態の計算を行う手法であり，
量子力学に基づく計算となるが，おもに分子やクラスタなどの反応過程を取り扱う量子化学計算
とは異なり，材料として重要な固体，特に原子が周期的配列をもつ結晶に関して取り扱うことが
多い。これにより，結晶のような周期構造における電子状態を表すバンド構造や格子振動を記述
するフォノン分散などの予測におもに利用される。第 3章では，結晶学の基礎，周期系でのシュ
レーディンガー方程式，逆空間での電子状態（バンド構造）の記述などを説明し，その後多電子
系のシュレーディンガー方程式を解く近似法として，密度汎関数法を用いた計算例を紹介する。
　分子動力学計算（第 4章）
　分子動力学計算とは，材料中に存在する多数の原子や分子のおもに動的な挙動を調べること
を目的とした手法であり，一旦原子間に働くポテンシャルが決定されれば，あとは古典力学に
基づいた運動方程式を解けばよい。原子間ポテンシャルは，第 2章，第 3章で論じられた電子
状態に基づいて決定されていることが多く，実際に第一原理計算によって求められたポテンシャ
ルも多く存在する。また，原子・分子が多数存在する場合の運動方程式は直接解けないため，
差分方程式として数値的に求めることとなる。標準的な原子数はおよそ 104～106であり，時間ス
ケールはおよそナノ秒からマイクロ秒であることから，バルク材料における空間・時間スケール
には及ばないことに注意する必要がある。第 4章では，原子間ポテンシャル，運動方程式の数値
計算，結果の解析法などを説明したあと，液体からのアモルファス形成に関する計算例を示す。
　有限要素法（第 5章）
　第 2章から第 4章までは，電子・原子のようなミクロなスケールを対象にしていた。第 5

章では，マクロスケールでの材料の変形や応力状態を計算することを目的とした計算手法であ
る有限要素法を紹介する。有限要素法は，マクロな構造物に対して，三角形などの有限個の要
素を使って空間を区切ることにより形状を近似し，古典力学における仮想仕事の原理を用いて
各要素での変位や応力場などの計算を行うことにより，構造物の変形や破壊などのシミュレー
トをおもに行うものである。第 5章では，変位とひずみの関係，応力とひずみの関係に始ま
り，仮想仕事の原理を満たす節点変位と節点力の関係のマトリックス表示を説明し，その後シ
ミュレーションによる実例を示す。
　伝熱・凝固解析（第 6章）
　第 6章では，材料の液相が凝固する過程での，温度および固相率の分布の時間経過に伴う変
化の計算手法である伝熱・凝固解析について説明する。このような凝固現象の理解は，特に材
料製造プロセスにおいて重要となる。また，本手法の計算も，第 5章の有限要素法と同様，マ
クロスケールに関するものとなる。基本となる方程式は熱伝導方程式であり，特に非定常熱伝
導方程式では，時間経過に伴う材料の各場所での温度変化を追跡することが可能となる。第 6

章では，熱伝導方程式の基礎から入り，有限差分法，境界条件，凝固潜熱補正のいくつかの手
法を紹介し，最後に解析の実例を示す。
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4　　　1 .　本書の目的，全体像　

　粒子法計算（第 7章）
　粒子法計算とは，流体の動きをシミュレートするための計算手法であり，その流体を粒子の
集まりとして表現することが特徴である。第 6章の伝熱・凝固解析と同様，材料製造プロセス
において重要な役割を果たすものであり，基本的にはマクロスケールでの計算手法となる。第
7章では，流体の基礎に始まり，流体運動を記述するナビエ・ストークス方程式の説明，これ
を離散化して数値計算する手法である SPH法および MPS法の解説を行う。SPH法では空間離
散化のためにカーネル近似と呼ばれる方法を採用しているのに対し，MPS法では，関数のテ
イラー展開に基づいた微分についての近似モデルを用いることが特徴である。章の最後に，材
料プロセスにおける応用例を示す。
　状態図計算（第 8章）
　材料はその温度や圧力，化学組成などによって，安定に存在する相が変化する。準安定な相
も含めれば，材料の組織はいくつかの相によって構成され，複雑に入り組んだものとなること
が多い。状態図計算では，熱力学に基づいた計算により，熱処理による相形成，冷却過程にお
ける組織形成，材料における各相の組成や割合などの予測に利用することが可能である。対象
とするスケールは，材料組織のスケールであり，具体的にはおよそサブミクロンからミリメー
トルである。第 8章では，状態図の基礎から始まり，CALPHAD法と呼ばれる手法を中心に，
状態図の原理と計算アルゴリズムについての解説を行い，その後市販ソフトウェアの紹介をす
る。

1 . 3　ま　　と　　め

　本書では，前節に述べたような材料におけるさまざまなスケールにおける計算機シミュレー
ションの原理と実例について紹介し，読者がマルチスケールなものの見方を習得することを目
的としている。
　まず，量子化学計算（第 2章）と第一原理計算（第 3章）は電子状態計算であり，材料の
構成要素である原子や分子どうしの結合の性質などに関係している。これらの手法ではシュ
レーディンガー方程式を基礎としており，量子力学に基づいたものとなっている。このような
電子状態に関する知見は，原子や分子の動的挙動を調べる分子動力学計算（第 4章）の中で，
原子間ポテンシャルとして埋め込まれている。つまり，原子の動的挙動は古典力学に従うもの
の，原子間に働く力には量子力学の知見が取り込まれている。最近では，電子状態を計算しな
がら分子動力学計算を行う，第一原理分子動力学法も広く使われている。ただし，分子動力学
法は原子個々の動きを計算するため，計算できる原子数は限られ，多くの場合約 100 nm以下
のスケールである。
　一方，第 5章から第 8章までに紹介する手法は，基本的にマクロスケールの現象を取り扱っ
ている。有限要素法（第 5章）では，マクロ構造体の変形挙動を調べることを目的としてお
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り，弾塑性力学を基礎として比較的変形量の少ない固体の変形や応力の解析などを厳密に扱う
ことが可能である。ここでは，古典力学における仮想仕事の原理が基礎となっている。また，
伝熱・凝固解析（第 6章）では，熱伝導方程式に基づき，材料の製造プロセスにおいてどのよ
うに熱が伝わるか，また液体からの冷却により材料が凝固するプロセスを予測することができ
る。さらに，粒子法計算（第 7章）はマクロな流体を粒子の集まりで近似することにより，そ
の流れや変形などのシミュレートをナビエ・ストークス方程式を基礎として行うものであり，
材料製造プロセスにおける流体の計算が可能となる。熱伝導方程式およびナビエ・ストークス
方程式はどちらも物質を連続体として扱うという共通点がある。状態図計算（第 8章）は熱力
学を基礎として，材料の組織を形成する相の安定性を議論できるものであり，材料の製造プロ
セスによりどのような組織が形成されるかを予測することが可能である。
　上述したように，それぞれの計算手法はその対象とする時間・空間スケールにより，異なる
基礎学問に立脚していることがわかる。例えば，第 2章や第 3章で取り扱う電子状態の計算
には量子力学が基礎となる。また，古典力学が基礎となる計算であっても，第 4章では個々の
原子・分子の運動を議論するが，第 5章では物質を連続体として取り扱っている。第 6章や
第 7章においても，物質を連続体として捉え，時間変化に対する挙動を微分方程式で記述して
いる。また，第 8章は物質のマクロな性質を記述する熱力学が基礎となっている。このよう
に，それぞれのスケールや現象に応じて基礎となる学問が存在し，各現象を記述する方程式に
関してさまざまな近似法を使った数値計算が行われており，本書はそれらについて簡潔にまと
めたものとなる。それぞれの計算手法に関する時間スケールおよび空間スケールの関係につい
て図 1 .2に示す。

fs

分子動力学計算

量子化学計算
第一原理計算

状態図計算/粒子法計算

伝熱・凝固解析

有限要素法 応用

シミュレーション技術および数理

pm

nm

µm

mm

m

ps ns µs ms s h
時　間

空
　
間

図 1 .2　材料シミュレーション手法の時間スケールおよび空間スケールの概要
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