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拡張機能

本シミュレータは、物質・材料研究機構及びUniversity College Londonによって開発されている大規模電子

状態計算プログラムCONQUEST（http://ordern.github.io）を拡張し、第一原理計算による電気や光等の

キャリア輸送特性の予測機能を追加したものになっています。CONQUEST基幹部分の高効率化と併せ

て、1μmスケールのチャネル材料を含んだデバイス系の電圧-電流特性予測や、ナノ粒子の光学特性予

測が可能です。後者についてはMie散乱理論の拡張した手法による、光学応答計算モジュールも追加され

ています。

シミュレータ概要

電気、光等のキャリア輸送シミュレータ

（拡張CONQUEST)

超先端材料超高速開発基盤技術プロジェクト成果

拡張CONQUEST概要図

ナノ粒子のバンドエンジニアリング
光学特性予測機能

擬バンド構造
ナノ粒子の擬バンド計算

大規模電子状態計算プログラム
CONQUEST

ナノカーボン・有機分子材料デバイス
電流-電圧特性の直接予測

ナノカーボンチャネル材

バンド伝導的電流＋ホッピング電流補正

高効率・高速化
擬ポテンシャル、基底関数系の整備

分散ナノ粒子の光学応答
スクリーニング
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動作環境

想定用途

金属ナノ粒子の光学応答

粒径・粒形依存性

カーボンナノチューブバンドルの

電流ー電圧特性

半導体ナノ粒子の擬バンド構造


