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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

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（ESICB）』においては，最

終の第 3 期に入った．触媒研究では，田中庸裕教授（京都大学 ESICB 拠点長，触媒 GL）との共同

研究を開始すべく，講演会を含む意見交換会（2019 年 2 月 28 日）を実施した．電池研究では，山

田淳夫教授（東京大学 ESICB 電池 GL）との共同研究を 4 月より開始した．開始にあたって，東京

大学化学システム工学専攻公開セミナーで講演を行った．その後，月 1 回程度のペースで山田研究

室のメンバーとの打ち合わせを行った．その成果は論文としてまとめ，学術誌（Angew. Chem. Int. Ed.）

に投稿した．

(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

「京」およびポスト「京」コンピュータのプロジェクトで開発中の超並列計算により大規模量子

化学計算を実現するプログラム DC-DFTB-K を分子動力学シミュレーション向けにカスタマイズし

たプログラム DCDFTBMD を開発・整備した．そして，2018 年 11 月よりアカデミックフリーとし

て DCDFTBMD プログラムの公開を開始した．特に，プログラム入手のための専用ホームページを

開設し，登録・ダウンロード・環境設定などユーザーの利便性を考慮した内容とした．2019 年 3 月

末時点で 40 件以上の利用希望登録があり，審査後，国内外の約 20 の学術機関にプログラムを配布

した．また，DCDFTBMD プログラムの理論的背景，プログラムの性能，計算の具体例を英語およ

び日本語の解説論文としてまとめた．

JST CREST“相対論的電子論が拓く革新的機能材料設計”（平成 24-29 年度）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 についても，アカデミックフリーとして公開すべく準備

を進めた．また，RAQET プログラムの理論的背景，プログラムの性能，計算の具体例を英語の解

説論文としてまとめた．

(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）に関する研究に関する研究を進めた．ま

た，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

表記センターの機能が物性計測センター内に展開されるようになり，必要に応じて意見交換など

を行っている．

(v) 理論化学におけるアジア拠点の形成

代表を務めている中日韓理論・計算化学ワークショップ(China-Japan-Korea Tripartite Workshop of

Theoretical and Computational Chemistry; CJK-WTCC))では，第 4 回会合を南京大学で実施した（2019

年 1 月 9-12 日）．会議の最後にパネルディスカッションを行い，本ワークショップの今後の活動方

法，３ヶ国の協力体制の在り方，ダイバーシティの問題などを議論した．

ボードメンバーを務めているアジア環太平洋理論・計算化学者連合(Asia-Pacific Association of

Theoretical & Computational Chemists; APATCC))では，2019 年 9 月に開催される第 9 回会議の招待講

演者について推薦を行った．

今後も，これらの活動を通して，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はかり，理論化学におけるアジ

ア拠点の形成に寄与していきたいと考えている．
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