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１． 研究課題

本重点教員研究では，材料設計・開発を目的としたインシリコ・ケミストリーの確立を目指す．

実践的なインシリコ・ケミストリーを確立するために，量子化学計算の高精度化・高速化・汎用化

を目的の一つとする．ただし計算手法の開発だけでは，実践的インシリコ・ケミストリーを様々な

材料開発の分野へ浸透させるには不十分である．そこで，高度化された量子化学計算をどのように

用いるのかという実践的な『レシピ』作りも本研究における目的の一つとする．本重点教員研究の

学術的な研究成果は，プロジェクト研究「相対論的電子論が拓く革新的機能材料設計」（16P14）お

よび「計算化学の社会実装」（17P23）の年次報告を参照されたい．

重点教員研究（第 2 期）としては，学術的な活動に加えて，以下の 5 点の目標を設定している．

(i) 元素戦略を基軸とした国家プロジェクトの実施，(ii) 早稲田大学発の量子化学計算プログラムの

開発・公開・運用，(iii) 産業界における理論化学の普及，(iv) 分子モデリングセンターの設立，(v)

理論化学におけるアジア拠点の形成．以下に具体的な成果を示す．

２． 主な活動実績

(i) 元素戦略を基軸とした国家プロジェクトの実施

研究代表者として，平成 24 年度より JST CREST『元素戦略を基軸とする物質・材料の革新的機

能の創出』において研究課題“相対論的電子論が拓く革新的機能材料設計”を遂行してきた．今年

度は 5 年半の研究を総括すべく研究総括および研究アドバイザーによる最終審査に臨んだ．そして，

最高評価である A+の評価を平成 24 年度より受けることができた．

平成 24 年度より進めている文部科学省 元素戦略プロジェクト 研究拠点形成型『京都大学 実験

と理論計算科学のインタープレイによる触媒・電池の元素戦略研究拠点』においては，第 3 期を迎

えるにあたってセカンドキックオフミーティングに臨み，これまでの研究の総括と今後の研究計画

を示した．

(ii) 早稲田大学発の量子化学計算プログラムの開発・公開・運用

JST CREST で開発を進めてきた相対論的量子化学計算プログラム RAQET を物質科学シミュレー

ショ ンのポー タルサイ トであ る MateriApps にて公 開した（ http://ma.cms-initiative.jp/ja/

listapps/RAQET）．また，多くのユーザーが RAQET を容易に使うことができるように，量子化学計

算のための Graphical User Interface (GUI)の一つである Winmostar と連携し，インプットファイル作

成の補助や計算結果の可視化を可能にした．さらに，現在 RAQET に関する論文を Journal of

Computational Chemistry 誌の Software News and Updates に投稿中である．

「京」コンピュータのプロジェクトで開発した大規模量子力学的分子動力学プログラム

「DC-DFTB」を GUI である Winmostar と連携し，一般に公開した．さらにこの超並列版プログラ

ムである「DC-DFTB-K」は，ポスト「京」コンピュータのプロジェクトにより，その機能および性



能を向上させるべくプログラム開発・改良を進めている．

(iii) 産業界における理論化学の普及

産業界との共同研究として，CO2 分離回収貯蔵（CCS）に関する研究，水素キャリアーに関する

研究，リチウムイオン電池および燃料電池に関する研究を進めた．また，電子材料開発に関する研

究に対しては，研究指導を行った．

(iv) 分子モデリングセンターの設立

表記センターの設立に向けて，大学における研究サポート体制の必要性を粘り強くアピールし続

けている．

(v) 理論化学におけるアジア拠点の形成

2012 年に設立者の 1 人として立ち上げた中日韓理論・計算化学ワークショップ(China-Japan-Korea

Tripartite Workshop of Theoretical and Computational Chemistry; CJK-WTCC))の代表に就任した．今後，

開催される中国（南京），日本，韓国でのワークショップにおいて中堅・若手研究者が真に交流で

きるように組織運営に従事していく．

また，2018 年からはアジア環太平洋理論・計算化学者連合(Asia-Pacific Association of Theoretical &

Computational Chemists; APATCC))のボードメンバーに加わった．ここでは，日本，中国，韓国のみ

ならず，オーストラリア，ニュージーランド，インド，シンガポール，タイ，台湾などの研究者と

の交流に尽力していく．
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