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量⼦シミュレーションデータベース販売／構築⽀援サービス
量子シミュレーション技術はナノオーダー領域を対象にした量子力学に基づくシミュレーション技術です。これらを用
いる事で触媒活性やリチウムイオン二次電池等の物性が見積もる事が出来ます。
ここでは、ハイスループット計算を用いて物性値を算出するサービスについてご紹介いたします。

事例: 大型計算機の活用
当社は腐⾷データベース構築を⽬的としたスーパーコンピュータ富岳の産業利⽤課題に取り組んでおり
ます[1-2]。これらの取り組みより蓄積された知⾒を⽤い、ハイパフォーマンスコンピューティングイ
ンフラを駆使し、お客様が必要な計算データをご⽤意いたします。
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アノード反応の計算

カソード反応の計算

腐⾷電位の算出

Al(固体)→Al3+(溶液)+3e 

H+(溶液)→H2(ガス)+2e )
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密度汎関数理論
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