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⼤規模分⼦動⼒学シミュレーションと深層⽣成モデルを活⽤した材料組織予測
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概要︓近年の計算機環境の⾶躍的向上により数値解析で取り扱える空間スケールは⼤きく拡
張され，講演者らは100億原⼦以上の超⼤規模分⼦動⼒学(MD)シミュレーションによりマイ
クロメートルスケールの⾦属材料組織における全原⼦解析を実現してきた．また最近では，
⼤規模MDデータを深層⽣成モデルで学習し新たな材料組織を予測する試みを⾏っている．講
演では⼤規模MDに⽴脚した組織予測研究の先端研究事例を中⼼に紹介する。


