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【緒言】従来の第一原理的手法を用いた反応ダイナミクスの大規模シミュレーションでは，膨大

な計算時間が必要となる．この問題点を克服するため，高速化量子計算を利用することで，従来

よりも計算速度に優れた超高速化量子分子動力学法を開発し、種々の触媒反応系に応用した。 
【方法】超高速化量子分子動力学法では，Tight-binding 計算により求められた結合エネルギーと

原子電荷を，逐次分子動力学法計算に反映させることで，量子ダイナミクス計算の高速化を可能

とした（図(a)）．  

図 超高速化量子分子動力学法の概要と応用例． 
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【結果】超高速化量子分子

動力学法を用いて，貴金属

触媒上に吸着した NO 分

子が，担体からの電子供与

によって解離吸着してい

くダイナミクスの再現に

成功している（図(b)）．ま

た，水素スピルオーバーで

は，解離吸着後の動的挙動

の解析にも成功した（図

(c)）．また、溶媒を含むメ

タロセン触媒重合反応の

ような大規模系への応用

にも成功している（図(d)）．
このように，我々が開発し

た超高速化量子分子動力

学法によって，複雑系の大

規模化学反応の高速シミ

ュレーションが可能にな

った． 


