
フォノン（格子振動の量子）は材料の熱輸送を担う基本的なキャ
リアであり、その制御は電子デバイスの熱マネジメントや断熱材
の開発に不可欠である[1]。本講演では、フォノンの基礎から出
発し、これまで取り組んできた原子シミュレーションに基づく研
究を紹介する。カーボンナノチューブ[2]やクラスレート化合物
[3]を対象に、欠陥・ひずみ・非調和性がフォノン輸送に与える
影響を明らかにしてきた。こうした個別系の知見を基盤として、
近年は無機化合物を対象とした大規模フォノンデータベース
「Phonix」を構築した[4]。このデータセットと機械学習を組み
合わせることで、熱伝導率の高精度な予測や新規材料の高速スク
リーニングが可能となりつつある。データ駆動型アプローチが次
世代の熱機能材料探索をどのように加速するか、展望とともに議
論する。
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