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１． 緒言 
コンピュータの進歩とともに、永年実験的研究が主体であった化学・もの造りの分野でも、理論化学、

情報技術を基礎とする新しい化学、コンピュータ化学が生まれてきている。それを、基礎の学術領域だけ

に止めることなく、産業革新のための新しい学問、強力な手法にまで育むことが重要である。 
 
２． 方法 
量子化学、分子動力学、量子分子動力学など原子・分子レベルの計算手法に加え、メソ・マクロレベル

のシミュレータを開発することにより、製品レベルの予測、マルチスケールシミュレーションも可能とな

る。さらに、電気伝導、熱伝導、摩擦・機械強度、発光・吸光、化学反応、電気化学反応、光化学反応、

プラズマ反応などマルチフィジックスシミュレーション手法を開発することにより、化学産業だけでなく、

半導体、自動車、電機、機械、医療、原子力など多彩な産業分野への応用、産学連携の道が拓ける。 

 

３． 結果 
本講演では、触媒（図１）、トライボロジー（図２）、電池、半導体、エレクトロニクスなど具体的な

応用を述べるとともに、産業の場にどのように成果が生かされ、また産業の進歩をどのようにコンピュー

タ化学に取り入れることにより、コンピュータ化学システムの発展に繋がるのか紹介する。 

 

  
 
図１ 自動車用触媒についてのマルチスケール・マルチフィジックス計算化学システム 
 
４．今後の展望 

 私自身は、約２０数年の固体触媒に関する実験研究を経て、２６年くらい前に、コンピュー

タ化学の世界に飛び込んだ。コンピュータ化学のもつ大きな可能性を感じ取ったからである。実

際に多くの優れた共同研究者、スタッフに恵まれたこともあり、大きな発展を経験することが出

来た。一時は、２００名を超えるメンバーを擁したこともあった。管理運営・教育面での定年を

迎えた後も、教授として、研究室をもち、今も多くのメンバーとともに、多様な活動を続けるこ

とが出来ているのもコンピュータ化学という分野に携わったお蔭と感謝している。 
 



 
 
図２ 自動車用トライボロジーについてのマルチスケール・マルチフィジックス計算化学システ

ム 
 
コンピュータ化学は、３０－４０年くらい前にドラッグデザインから出発し，現在では，触媒，

高分子，セラミックス，バイオ素材など多様な分野への応用が進められている．基礎化学の分野

では，密度汎関数法など量子化学計算手法の進歩により，計算化学の利用は既に実験結果の妥当

性の検証のためにも不可欠なものとなっている。ただ、これからがもっと大きく発展するものと

考えており、自分自身も出来るだけ貢献出来ればと考えている。それらをキーワードの形で紹介

する。 
（１）計算化学による予測精度の向上による、実験結果、仮設の検証 
（２）マルチスケール計算化学：原子，分子のミクロ，粒子，組織のメソ，部材、製品のマクロ

をシームレスに計算する。多くのソフトを的確に繋ぐことにより実現する． 
（３）マルチフィジックス計算化学：電気伝導、熱伝導、プロトン伝導，拡散，化学反応、電気化

学反応など多くの物理現象の的確な計算により実現。． 
（４）ミクロ，メソ，マクロ物性予測：上記物理現象に関する物性値をミクロ，メソ，マクロレベ

ルで精度よく予測できるプログラムの開発により，計算化学に基づく定量的な予測手法となる． 
（５）コンビナトリアル計算化学：実験でも何千，何万，何千万という実験を一度に行うコンビ

ナトリアル化学が進められているが，それを計算化学により実現する方法．高価な元素，危険な

素材，超高温，超高圧条件も計算化学では容易にスクリーニングできる． 
（６）実験融合計算化学：Ｘ線回折，赤外分光など計測シミュレーションを通して，実験材料そ

のものをモデル化する方法．実験情報そのものも計算化学に包含することにより，より実践的な

手法となる． 
（７）安全技術，劣化予測など技術リスク予測：劣化、トラブル予測など技術リスク予測へのニ

ーズが高い。 
（８）ＣＡＤ，ＣＡＭ，ＣＡＥとの融合：マルチスケール計算化学，マルチフィッジクス計算化

学，ミクロ，メソ，マクロ物性予測，実験融合計算化学の進展により加速される。 
（９）イノベーションの中核：マテリアルインフォマティクス，可視化技術とも連携して，計算

化学は今後多様な産業分野での実用性を高め，発展を加速する．多くの特徴ある人・企業・組織

が連携して新しいビジネスを推進するオープン・イノベーションの時代においては，強力なシミ

ュレーション技術としての実践的計算化学は差別化の手法としての期待も拡がっている． 
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