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■ 研究の概要
　世界的に早急な対策が求められているエネルギー問題の

解決、安全・安心社会の実現には、理論に基づく高度な材料

設計技術の進展が強く切望されています。しかし、周期表の

中の元素の数は限られていることから、本プロジェクトでは

「元素に頼らない材料設計」を戦略目標とし、世界に先駆け

て超大規模計算科学シミュレーション技術の開発と、それに

基づき金属・セラミックス・高分子・炭素材料など多成分から

構成される複雑なコンポジット材料の理論設計を実現する

ことを目的としています。

■ 研究の特色
　本プロジェクトでは、数百万～数億原子系の超大規模計

算科学に基づき、①ナノスケールの「化学反応」が、マクロス

ケールの「機能・特性」、「材料劣化・摩耗・腐食・破壊現象」、

「合成・加工プロセス」などに与える影響を解明可能とするマ

ルチスケール計算科学シミュレーション技術と、②「化学反

応」に加えて、「摩擦、衝撃、応力、流体、電子、熱、光、電場」

などが複雑に絡み合った現象を解明可能とするマルチフィ

ジックス計算科学シミュレーション技術を開発します。さら

に、これら技術を燃料電池、トライボロジー、構造材料などの

具体的な産業課題に応用することで、超大規模計算科学シ

ミュレーションの産業展開を目指します。

■ 期待される成果・展開先
　本プロジェクトでは、超大規模計算科学シミュレーション

によって、単純に「計算サイズ」を大きくするのでは無く、計算

科学の本質的な「質」の変革を目指します。例えば、燃料電池

分野ではこれまでの計算科学が対象としてきた触媒への添

加元素の設計では無く、触媒層の３次元構造の設計を可能

とし「元素に頼らない材料設計」を実現します。また、トライボ

ロジー分野では小規模計算による「摩擦現象」の解明から、

超大規模計算によって初めて可能となる「摩耗現象」の解明

へとパラダイムシフトを実現します。さらに、構造材料分野で

は、これまでの計算科学が対象としてきた「亀裂進展」のシ

ミュレーションから、ナノスケールの化学反応がマクロスケー

ルの「腐食現象」に与える影響の解明へとゲームチェンジを

実現します。これらの超大規模計算科学によってもたらされ

る革新により、産業技術への計算科学の応用展開に新たな

イノベーションをもたらすことを目的としています。
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｜ ナノテクノロジー材料NANOTECHNOLOGY & MATERIAL

■ 研究の概要
　本プロジェクトは、以下の３事業よりなり、いずれも新技
術の工業化を目指します。
①黄リン製造事業：メンバーが開発した「リン酸還元法」を
用い、主に半導体製造工程で排出される使用済廃リン
酸から黄リンを製造します。

②アルミ再生事業：メンバーが開発した「固体スクラップ電
解法」を適用し、アルミスクラップからの合金元素除去を
実証します。

③電炉ダストリサイクル事業：メンバーが開発した「石灰添
加法」を適用し、電炉ダストからの亜鉛と鉄の同時回収
を果たします。

■ 研究の特色
①これまで黄リンは、電気炉を用いてリン鉱石を1400℃も
の高温で還元して製造されてきましたが、本事業で用い
るリン酸還元法では、半導体製造工程等から排出され
る使用済廃リン酸から約1000℃にて黄リンを製造する
ことが可能です。

②アルミは、一般的にはCuやSiを多く含む合金として使用
されていますが、これまで有効な合金元素除去技術は
存在しませんでした。本事業では、アルミスクラップを固
体のまま電解することでほぼ純粋なアルミに精製できる
画期的な新技術を確立します。

③電炉で鉄スクラップを再生する際には、不可避的に亜鉛

と鉄と20%前後含む電炉ダストが発生します。本事業で
は、新たに開発した石灰添加法を適用し、ダストからの
亜鉛と鉄の同時再資源化を世界で初めて実証します。

■ 期待される成果・展開先
①半導体やワクチン製造、化学・食品工業分野において、
黄リンは必須の戦略物質です。しかしながら、我が国の
黄リン供給は、ベトナム1国に依存しています。本事業は、
このリスキーな需給構造を解消できる絶好の機会と捉
えています。なお本事業は、2023年6月16日に経済安全
保障に係る戦略物質の供給確保計画のひとつとして経
済産業省から認定を受けました。

②本事業が成功すれば、これまでダウングレード一辺倒で
あったアルミのリサイクル構造が解消され、水平リサイク
ルが実現できます。また、もう一歩踏み込めば、コンデン
サや電池用の高純度アルミ箔素材へのアップグレードリ
サイクルも可能になります。

③これまでの電炉ダスト処理では、ダスト中の亜鉛は7～8
割程度が回収されているものの、ほぼ全てが粗酸化亜
鉛であり、直接金属亜鉛として再生された実績はなく、
更にダスト中の鉄を再資源化できた例がない等、様々な
問題が山積しています。本事業ではこれらの問題を一挙
に解決できるはずであり、現在民間企業と協働して商業
化プラントの実証段階に入っています。
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プロジェクト秘書 yukiko.takahashi.a1@tohoku.ac.jpCONTACT 022-795-4316（内線435）
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Super-Large-Scale Computational Science Simulations for Industrial Development
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