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本領域の論文・特許のデータについては以下をご参照ください
・�ダッシュボード版：https://www.jst.go.jp/crds/report/CRDS-FY2025-FR-02.html
・PDF版：https://www.jst.go.jp/crds/pdf/2025/FR/CRDS-FY2025-FR-03/CRDS-FY2025-FR-03_41N603.pdf

1.	 研究開発領域の定義
物性科学・材料工学の基礎方程式に基づき、物質の構造、物性、化学的性質などを高精度に解析・予測

すること、そしてそれに必要な技術を確立することを目指す領域である。これにより、物理現象や化学反応の
機構を解明し、新物質・材料の設計指針を得ることやその探索が可能となる。近年進捗の著しいマテリアル
ズ・インフォマティクスなどのデータ駆動型マテリアル研究開発においては、計算物性データ創出の面から大
きな役割を果たす一方で、データ科学やAIをシミュレーション手法の高速化にも適用することが進んでいる。
計算資源の増強に伴い、より大規模な計算が可能となったことから、複雑なマルチスケール・マルチフィジッ
クス手法への進展も見られる。

2.	 本領域の意義
物質・材料の性質の多くはその電子状態によって決定されるため、ナノスケールの原子配列における電子

の電荷・スピンの分布やダイナミクスを正確に把握することが、材料物性の根源的理解や新規機能性物質の
開発にとって重要である。このようなシミュレーションは、特に未知の物質や実験による解析が困難な物質に
おいて、極めて重要な役割を担う。

近年、データ科学やAIが新物質の探索や合成において欠かせない基本的なツールとして急速に定着しつつ
あり、資源や資金、労働力が豊富な諸外国におけるこの分野の進捗は特に著しい。日本がパワーゲーム化し
つつある材料研究開発において世界をリードするためには、データ・AI駆動型マテリアル研究開発において
革新的な物質・材料シミュレーションを組み合わせることが強く求められる。

現実の材料は一般的にメゾスケール（数10 nmから数100 mm）において不均一であり、そのスケール
での材料組織がマクロな材料の電気的、磁気的、機械的、熱的特性や機能発現に大きな影響を及ぼすため、
マルチスケールシミュレーションが必要である。メゾスケールにおいては原子・分子といった粒子描像よりも、
連続体描像の方が適しており、相分離を扱うにはフェーズフィールド法が必要である。こうしたトランススケー
ルな解析に加え、多様な物理・化学現象が絡み合うマルチフィジックスシミュレーションを導入することによ
り、より現実的で複雑な現象の理解や実デバイスの設計が可能となる。

3.	 研究開発の動向
3.1	 概要

原子分子スケールの物質・材料シミュレーションには第一原理計算や分子動力学（MD）シミュレーショ
ンがある。第一原理計算は、経験的なパラメータを用いずに量子力学の原理だけに基づいて計算を行う手法
で、その多くは密度汎関数理論（Density Functional Theory: DFT）に基づいている。近年では、電子励
起を考慮した、より高精度な計算手法が開発されている。固体系電子状態計算においては、商用ソフトウェ
アであるVienna Ab initio Simulation Package（VASP）が最も広く利用される一方で、最近ではオープ
ンソースソフトウェア（OSS）であるQuantum Espressoも広く利用されている。分子系電子状態計算は、
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量子化学計算ともよばれ、商用ソフトウェアである Gaussian が最も広く利用されている。 Gaussianでは、
DFTとHartree-Fock法を組み合わせたハイブリッド汎関数がよく用いられる。これらの手法では、電子を明
示的に扱うことによって、未知の物質・材料であってもその構造安定性、電子物性、光学物性、磁性、化学
反応性などさまざまな性質を量子力学によって予測することができる。一方、分子系シミュレーションのひと
つであるMDシミュレーションは、原子間に働く力に基づいてニュートンの運動方程式を解き、原子位置の時
間発展を追跡することで、材料の熱的・機械的性質や破壊のような動的現象を調べる手法であり、金属の転
位ダイナミクス、タンパク質や高分子のダイナミクスなどの解析に利用されている。高分子ではモノマーをひと
固まりとして粗視化するMDも広く行われている。 OSSであるLarge-scale Atomic/Molecular Massively 
Parallel Simulator（LAMMPS）は、固体からソフトマターに至るまでのMDシミュレーションに広く使用
されている。生体分子系のMDシミュレーションには、やはりOSSであるGROningen MAchine for 
Chemical Simulations（GROMACS）も広く用いられている。かつてはこのようなソフトウェアは研究者
が自ら開発することが多かったが、昨今では多数のソフトウェアが開発され、OSS化しているものも多い。こ
うしたソフトウェアに関する情報を整理して研究コミュニティに提供する活動として、東京大学物性研究所で
は、物質科学シミュレーションのポータルサイトMateriApps1を運営している。前述のソフトウェアはもちろ
んのこと、多くののアプリケーションソフトウェアに関する記事が登録されている。それぞれのソフトウェアに
ついて詳細な説明が提供されており、ユーザーは自分の研究目的に合ったソフトウェアを簡単に探索できるよ
うになっている。

第一原理計算とMDシミュレーションを直接組み合わせた第一原理MDシミュレーションが1985年にR.Car
とM.Parrinelloによって提案されたが、さらにMDシミュレーションに用いる経験的パラメータを第一原理計
算で決定する手法も古くから行われてきた。2007年にJ.BehlerとM.Parrinelloは経験的パラメータの決定
に機械学習を導入した機械学習（ニューラルネットワーク）ポテンシャルの構築法を提案した。これにより、
従来のCar-Parrinello法に比べて、第一原理計算の精度を維持しながら、1万倍以上の速度で計算を実行す
ることが可能になりつつある。

米国で2011年に「Materials Genome Initiative（MGI）」が発表されたことを一つの契機として、米
国や欧州において多くの第一原理計算データを主体としたデータ基盤が構築された。各国の取り組みについ
ては3.4節で述べるが、データ・AI駆動型マテリアル研究開発の重要な基盤を物性シミュレーション研究が
支えている。

日本における本領域の進展は、最先端計算基盤であるスーパーコンピュータ「富岳」の活用と密接に関連
している。「富岳」成果創出加速プログラム（2020年度～2022年度）においては、以下の研究課題が実施
され、産業界や実験とも連携した大規模計算・データ解析、およびマルチスケール・マルチフィジックスシミュ
レーション技術の開発が推進された。

•	量子物質の創発と機能のための基礎科学 ―「富岳」と最先端実験の密連携による革新的強相関電子科
学（早稲田大学 今田正俊）

•	次世代二次電池・燃料電池開発によるET革命に向けた計算・データ材料科学研究（物質・材料研究機
構：NIMS 館山佳尚）

•	省エネルギー次世代半導体デバイス開発のための量子論マルチシミュレーション（名古屋大学 押山淳）
•	大規模計算とデータ駆動手法による高性能永久磁石の開発（産業技術総合研究所 三宅隆）
•	環境適合型機能性化学品（大阪大学 松林伸幸）
•	データ駆動型高分子材料研究を変革するデータ基盤創出（統計数理研究所 吉田亮）

1	 2025年10月時点で332件のアプリケーションソフトウェアに関する記事が登録。 MateriApps, https://ma.issp.u-tokyo.
ac.jp/app/（2025年10月6日アクセス）.
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•	「富岳」を活用した革新的光エネルギー変換材料の実現（理化学研究所 中嶋隆人）

「富岳」成果創出加速プログラム（2023年度～2025年度）では、以下の5つの研究開発課題に集約して
いる。

•	データ駆動型高分子材料研究を変革するデータ基盤創出（統計数理研究所 吉田亮、継続）
•	「富岳」を活用した革新的光エネルギー変換技術の実現（理化学研究所 中嶋隆人、継続）
•	物理-化学連携による持続的成長に向けた高機能・長寿命材料の探索・制御（NIMS 館山佳尚）
•	燃料電池触媒層の物質輸送機構解明に向けた、マルチスケール計算技術構築とその活用（関西大学 藤

本和士）
•	計算材料科学が主導するデータ駆動型研究手法の開発とマテリアル革新（東北大学 久保百司）

その他の関連する研究開発として、以下のプログラムも開始されている。
•	最先端研究プラットフォーム連携事業本部科学研究基盤モデル開発プログラム（TRIP-AGIS）（プログラ

ムディレクター 吉田亮、2025年度～）
•	日本学術振興会（JSPS）科研費 基盤研究（S）「多階層連結計算とオペランド計測による界面反応デジ

タルツインの構築と応用」（研究代表者：大阪大学 森川良忠、2025年度～）

3.2	 トピックス
•	機械学習・AIによるシミュレーション技術の高度化

3.1節で述べたように、MDシミュレーションで使われる原子間ポテンシャルとして、第一原理計算の結果
をもとに機械学習によって決定したニューラルネット型の機械学習ポテンシャルの開発が盛んになっており、
MatBenchというウェブサイト2では、多数の機械学習ポテンシャルの精度比較が公開されている。日本にお
いては、Matlantis社が汎用性の高い機械学習ポテンシャルを開発し、クラウドサービスビジネスを展開して
いる3。さらに最近、保存則や対称性などの物理法則を機械学習モデルに取り込んだ科学的機械学習

（Scientific Machine Learning: SciML）が注目されており、ニューラルネットモデルに物理情報を制約条
件として課し、少ないデータ量で高信頼の結果を得るアプローチ（Physics-informed Neural Network: 
PINN）の研究が活発になっている。これは機械学習モデルの汎化性能を高めるのみならず、物理法則に即
した結果の解釈を可能とする上でも重要なアプローチであり、結果的に物理・化学の基礎方程式を高速・高
精度で解いていることに相当する。

•	量子コンピュータによる物質・材料シミュレーション
量子計算を物質・材料シミュレーションに応用する研究も始まっている。特に、量子コンピュータのための

量子化学計算アルゴリズム（変分量子固有値ソルバー（VQE）など）の開発が進展している。 Google 
Quantum AIは、量子コンピュータ向けのOSSであるOpenFermionを公開している4）。また、IBMの量
子計算フレームワークであるQiskit4では、物理学、化学、材料科学および生物学のためのQiskit Natureモ
ジュールが利用可能である。このような量子化学計算において量子超越性を実証したとする報告も出始めて
いる12）。日本においても、産業応用を目指し、量子化学計算や固体物性予測シミュレーションなどの量子計

2	 2025年10月時点で、1位はMETAのeSEN-30M-OAMモデル（Root Mean Square Deviation: RMSDは0.061）。
Matbench Discovery, https://matbench-discovery.materialsproject.org/（2025年10月6日アクセス）.

3	 2025年10月時点で、96元素に対応。Matlantis, https://matlantis.com/ja/（2025年10月6日アクセス）.

4	 応用分野ごとに基本機能を補完し、開発を支援する拡張モジュールを提供している。 Qiskit, https://github.com/Qiskit
（2025年8月3日アクセス）.
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算アルゴリズムおよびソフトウェアを開発するQunasys5やQuemix6といったスタートアップが設立されている。

3.3	 課題
シミュレーション研究においては優れたソフトウェアの存在が研究開発力を左右する。昨今のソフトウェア

は大規模化・複雑化しており、その維持管理には高い専門性と持続的な取り組みが要求される。欧米におい
ては、この取り組みが国際プロジェクトや政府・公的機関、産業界からの中長期的な資金援助によって行わ
れている。日本においては、公的なソフトウェア開発プロジェクトは存在し、国際競争力に優れたアルゴリズ
ムに基づくソフトウェアのプロトタイプは開発されても、その維持管理は開発者の自助努力に任されていると
ころがある。産業構造的にも物質・材料シミュレーションソフトウェアビジネスは脆弱であり、企業からの資
金投入は難しいのが現状である。この状況を踏まえ、日本においても優れたソフトウェアを中長期にわたって
維持管理し、継続的に高度化させていく仕組みが必要である。また、2024年に文部科学省から発表された

『「富岳」の次世代となる新たなフラッグシップシステムの開発・整備』によれば 6）、ポスト「富岳」では従来
のCentral Processing Unit（CPU）とは異なるアーキテクチャを有する加速器が導入されることから、物質・
材料シミュレーションソフトウェアの加速器への対応も急務である。

物質・材料シミュレーションにおける基礎理論的な個別の研究開発課題としては、1）強い電子相関をもつ
電子系、2）光、熱などによる励起状態、3）メゾスケール規模の原子・分子系の長時間ダイナミクス、4）
複数の時空間スケールにまたがる現象を追うマルチスケール、などを扱う手法の開発が望まれる。以上の課
題は、シミュレーションの結果と現実の系との直接的な比較を行い、物質・材料やデバイスのデジタルツイン
を構築する上で、ますます重要な意味を持つようになっている13）。

データ・AI駆動型マテリアル研究開発においては、AIとロボットによる自動自律実験が活発化し、物性デー
タのハイスループットな収集が行えるようになってきた。今後は、計算データベースと実験データベースの統
合が重要になると考えられる。さらに、シミュレーションの高速化とマテリアルズ・インフォマティクスの両面
において、マテリアル分野特有のAI技術の研究開発とその高度化が不可欠である。そのためには、AI技術
に深い知識と経験を持つ人材のマテリアル分野への流入促進や、AI人材が活躍できる分野横断的な研究開発
の推進が重要となる。また、マテリアル分野とAI技術の両方に精通した人材の育成も求められている。

3.4	 各国・地域の取り組み
【日本】

公的な計算環境として、スーパーコンピュータ「富岳」や、国内の大学や研究機関の計算機リソースを高
速ネットワークSINET ６で結んだ共用計算環境基盤である革新的ハイパフォーマンス・コンピューティング・
インフラ（HPCI）が整備されており、産官学の研究者に広く活用されている。計算科学に関わるコミュニティ
の意見集約や提言を目的として、HPCIコンソーシアムが設立されている。 HPCIコンソーシアムからは、
2024年に「次世代計算基盤を利用した成果の最大化に向けて」という提言書がまとめられている7）。また、
産業界におけるHPCの利活用の促進および日本の産業競争力の強化を目指し、2005年にスーパーコンピュー
ティング技術産業応用協議会7が設立されている。幅広いエンドユーザの視点で、ロードマップや提言活動を
進めている。物質・材料シミュレーションのコミュニティとして計算物質科学協議会（CMSF）が東北大学
金属材料研究所、東京大学物性研究所、分子科学研究所、大阪大学エマージングサイエンスデザインR3セ

5	 2018年設立。Qunasys, https://qunasys.com/（2025年8月3日アクセス）.

6	 2019年設立。Quemix, https://www.quemix.com/（2025年8月3日アクセス）.

7	 2025年10月時点で、1000人の登録会員数。スーパーコンピューティング技術産業応用協議会,  
http://www.icscp.jp/（2025年10月6日アクセス）.
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ンターを幹事機関として組織されており、ソフトウェアの持続的な維持・高度化に向けた拠点形成の提言等を
取りまとめている。

分子系電子状態計算、固体系電子状態計算、MDシミュレーションのすべてにおいて、先進的な手法に基
づくソフトウェア開発が精力的に行われている。特に、2014年度から開始されたポスト「京」重点課題・萌
芽的課題において、「富岳」での活用を目的としたソフトウェアの開発・整備が進められた。さらに、3.1節
で述べたように、2020年度から開始された「富岳」成果創出加速プログラに引き継がれている。

このようなプロジェクトで開発されるソフトウェアの継続支援に関する問題は、3.3節の課題で述べた。近
年では、プロジェクトで創出された独自性の高いソフトウェアを基盤に、産官学のメンバーが参画するコンソー
シアムの構築が活発化している。このようなコンソーシアムは、プロジェクトの終了後もシミュレーション技術
とソフトウェアを継続的かつ自立的に発展させるための枠組みの一つとなっている。さらに、開発されたソフ
トウェアを活用することで、コンソーシアムに参画する研究者がそれぞれの異なる研究目的に従い多くのデー
タを創出することで、データリポジトリの構築を進める活動も活発化している。そのようなコンソーシアムの例
として、「電気化学界面シミュレーションコンソーシアム8」「RadonPyデータベース共同開発事業コンソーシア
ム9」「FMO創薬コンソーシアム10」「Genesis User’s Group11」がある。

また、2021年のマテリアル革新力強化戦略におけるデータ駆動型研究開発の促進に関する方針、2025年
6月の改訂版の策定を受けて、文部科学省の「マテリアルDXプラットフォーム」や経済産業省の「マテリアル・
プロセスイノベーション（MPI）プラットフォーム」といった「マテリアルDigital Transformation（DX）」
基盤の構築が進展している。その中で、第一原理計算データも含むデータ基盤が整備されている。

［評価*　基礎研究：現状◎／トレンド↗、応用研究・開発：現状○／トレンド↗］

【米国】
世界で最も多く利用されている商用分子系電子状態計算ソフトウェアである Gaussian の開発・販売を

1987年から行っている。また、DOEなどの資金提供の下、世界で最も多く利用されているOSSの分子動力
学ソフトウェアLAMMPSの開発もサンディア国立研究所を中心に行っている。他にも、元々は電池材料を対
象として始まったMaterials Project、Duke大学を中心としたAutomatic Flow for Materials Discovery

（AFLOW）、Carnegie Mellon大学とMetaによるOpen Catalysis Project、Northwestern大学Center 
for Hierarchical Materials Design（CHiMaD）のThe Open Quantum Materials Database（OQMD）、
Harvard大学Alán Aspuru-Guzik教授率いるClean Energy Project、Georgia工科大のPolymer 
Genomeなど、多くの第一原理計算データを主体とするデータ基盤が存在する。材料開発のスピードを2倍
にするという明確な目標の下、連邦政府の複数の機関で実施されてきたMaterials Genome Initiative

（MGI）を、国立科学財団（NSF）ではDesigning Materials to Revolutionize and Engineer our 
Future（DMREF）プログラムで推進している。こうした公的機関による予算投入に加えて、Google、
Microsoft、Metaなどの巨大IT企業が材料分野への参入を加速している。 Google DeepMindは、2023
年にGraph Networks for Materials Exploration（GNoME）を発表した3）。これは、第一原理計算を基

8	 2025年10月時点で、25以上の法人会員。電気化学界面シミュレーションコンソーシアム,  
https://eisconsortium.org/（2025年10月6日アクセス）.

9	 統計数理研究所, 材料研究の新展開：大規模計算データベースと実験データをつなぐスケーリング則を発見,  
https://www.ism.ac.jp/ura/press/ISM2025-03.html（2025年8月3日アクセス）を参照。

10	 2025年10月時点で、30の研究機関、21の企業が参画。FMO創薬コンソーシアム,  
https://fmodd.jp/（2025年10月6日アクセス）.

11	 GenesisはGENeralized-Ensemble Simulation Systemの略。Genesis User’s Group,  
https://www.riken-suuri.jp/solution/users-group/index.html（2025年8月3日アクセス）.
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にした機械学習モデルであり、220万種の未知の材料を見出したと報告している。 Microsoftは、2024年に
MatterSim8）という機械学習原子間ポテンシャルおよび材料用の生成モデルMatterGenを発表した3）。
MetaのFundamental AI Research（FAIR）が提供する機械学習ポテンシャルeSEN-30M-OAMは非常
に高精度である2。こうしたビッグテックは豊富な資金力と研究人材、計算機資源を投入して、網羅的な計算
物性データベースを構築しており、計算データの寡占が現実のものとなりつつある。

［評価*　基礎研究：現状◎／トレンド↗、応用研究・開発：現状◎／トレンド↗］

【欧州】
2025年6月、EuroHPC Joint Undertaking（EuroHPC JU）は、Horizon EuropeおよびDigital 

Europeプログラムの資金提供を受けて、ドイツJülich Supercomputing Centre（JSC）において、欧州
初となるエクサスケールコンピュータJoint Undertaking Pioneer for Innovative and Transformative 
Exascale Research（JUPITER）の稼働を開始した。それ以降、フィンランドのKajaaniにLarge Unified 
Modern Infrastructure（LUMI）を、イタリアのCINECAにLeonardoを、スペインバルセロナスーパー
コンピュータセンターにMARENOSTRUM 5を、ルクセンブルクBissenにMELUXINAを、チェコOstrava
にKAROLINAを設置するなど、EU全体としての協調的なスパコン導入と利用環境の提供を行っている。ソ
フトウェアの面では、固体系電子状態計算ソフトウェアVienna Ab initio Simulation Package（VASP）は、
元々はウィーン大学G.Kresseらが開発したものであるが、これをビジネス化したことで広く使われるものと
なっている。また、計算材料科学プロジェクトMaterials design at the Exascale（MaX）により、
Quantum ESPRESSOやFull-potential Linearized augmented plane wave in EURope（FLEUR）と
いったOSSの主要なコードの整備が支援された。データ基盤としては、スイスの国家プロジェクトMaterials’ 
Revolution: Computational Design and Discovery of Novel Materials（MARVEL）が運営する
Materials Cloudがある。さらに、2014年に計算データなどを管理・共有する目的で公開されたNOvel 
MAterials Discovery（NOMAD）12は、実験データなども含むより広範な材料データを統合するFAIR 
data infrastructure for condensed MATter physics（FAIRmat）の活動へと発展している。また、デー
タの扱いに関するFAIR原則を国際的に実装するための国際標準の取り組みも欧州を起点に始まっており、米
国等も参加している。英国のケンブリッジ大学により高精度なMessage Passing Atomic Cluster 
Expansion（MACE）という機械学習ポテンシャルが開発されている9）。

［評価*　基礎研究：現状◎／トレンド↗、応用研究・開発：現状◎／トレンド↗］

【中国】
中国科学技術大学（USTC）などを中心に、独自の第一原理計算コードAtomic-orbital Based Ab-

initio Computation at USTC（ABACUS）の開発が進められている。データ基盤は、2020年に国家レベ
ルで構築された国家材料ゲノム工学データ提出・管理サービスプラットフォーム（NMDMS）に統合され、
世界最大級のデータベースとなっている。機械学習ポテンシャルへの取り組みは比較的早期に行われ、
DeepMD-kitという機械学習ポテンシャルを構築するためのパッケージが公開されている10）。これらの技術
は、国家戦略である材料ゲノム計画（MGI）の中核をなすものである。基礎研究に対する取り組みもさるこ
とながら、工学的な視点を意識したプロジェクトが重視されている。

［評価*　基礎研究：現状○／トレンド↗、応用研究・開発：現状○／トレンド↗］

12	 2014年の国際コミュニティによるワークショップで議論されたFAIR（Findable, Accessible, Interoperable, Reusable）原
則に基づいたデータ管理が導入されている。
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【韓国】
科学技術院（KAIST）が中心となってCreative Materials Discovery Project（CMDP、2015-2025）

が進められている。 CMDPなどのデータ基盤として、科学技術情報通信部（MSIT）が、2022年に国家レ
ベルの材料データプラットフォーム「Korea Materials Data Station（K-MDS）」を公開した。これにより、
データ駆動型材料研究において米国、欧州、日本などの諸外国に追いつくことなどを掲げている。精度の異
なる第一原理計算データを利用して学習する独自のフレームワークにより、非常に高精度な機械学習ポテン
シャルScalable EquiVariance-Enabled Neural NETwork（SevenNet）を開発している11）。

［評価*　基礎研究：現状△／トレンド↗、応用研究・開発：現状△／トレンド↗］

*�基礎研究：大学・国研などでの基礎研究の範囲、応用研究・開発：技術開発（プロトタイプの開発含む）の範囲 
現状（日本の現状を基準にした評価ではなく、CRDS の調査・見解による評価）： 
　　◎ 特に顕著な活動・成果が見えている　〇 顕著な活動・成果が見えている、 
　　△ 顕著な活動・成果が見えていない　　× 特筆すべき活動・成果が見えていない 
トレンド（ここ1～2年の研究開発水準の変化）： ↗上昇傾向、→現状維持、↘下降傾向
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