
DV-Xα研究協会講演会

問い合わせ先：九州工業大学大学院情報工学研究院 野田祐輔（noda@phys.kyutech.ac.jp, noda.yusuke310@mail.kyutech.jp）

講師：中嶋武 先生（東京科学大学総合研究院化学生命科学研究所 助教）
日時：2026年9月1日(火) 15:30 − 16:30
場所：九州工業大学飯塚キャンパス 研究管理棟1階・AV講義室

要旨：
結晶の対称性は，物質の性質を理解するうえで古くから重要な役割を果たしてきた．例えば，どの光学応答が許され
るか，バンド構造がどこで縮退するかといった物性の多くは，対称性から系統的に説明できる．こうした背景から，
近年では対称性を解析の道具としてだけでなく，望みの性質をもつ材料を設計するための指針として活用する動きが
現れ始めている．ただし，従来の対称性の理論は，一つの安定した結晶構造を対象とするものが中心であった．これ
に対し，近年関心を集める材料プロセスや非平衡現象を扱うには，構造が別の構造へ「移り変わる過程」まで視野を
広げる必要がある．そこで本研究では，二つの結晶構造がどのような対称性の関係でつながっているかを系統的に
整理（カタログ化）する方法論を提案する．本講演では，この方法論と開発中のコード XtalChain を解説し，適用例を
紹介する．具体的には，従来は経験と直感に頼って推定されてきた相転移の中間構造を自動的に生成できることを
示し，さらに可能であれば応用展望を述べることを予定とする．

対称性を基軸とした材料解析と手法開発


