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研究成果の概要（和文）：化学や生物現象の多くは量子力学の原理によって支配されている。従って、その基本
方程式・シュレーディンガー方程式が正確に解ければ、化学現象を実験によらず理論と計算によって再現・予測
できる。そのためこの式の正確な解法は研究者の夢であったが、約80年にわたり実現できなかった。しかし2004
年に本研究代表者・中辻はその一般解法を発見し、化学に正確な予言可能性をもたらした。中辻と量子化学研究
協会の研究者はこの理論を基に化学現象を正確に予測する理論の構築に励み、本基盤研究(A)の最終年度、遂に
それを普通の量子化学的な方法で可能にする画期的な理論的方法を開発した。現在、その展開に取り組んでい
る。

研究成果の概要（英文）：Chemistry and biology are governed by the principles of quantum mechanics. 
Therefore, if we can find a general theory of solving the Schroedinger equation (SE) , we would be 
able to predict accurately the chemical and biological phenomena. However, this dream has long been 
not realized for over 80 years. However, in 2004, H. Nakatsuji, the principle researcher of this 
project, found a general method of solving the SE. Then, he and his collaborators at QCRI have 
tackled to a difficult subject, that is to realize a useful framework of theories and methods of 
solving the SE that can really contribute to real chemical and biological studies. After many 
attacks, they found a very useful and easy method of solving the SE that can be used even by 
experimentalists. This methodology will lead chemistry and chemical biology toward a science of 
non-empiricism. Considering the great contributions of chemical and biological industries, this 
contribution will affect every aspect of our life.

研究分野： 化学
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  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
化学はこれまで経験的な学問であると言われてきたが、本研究によってその支配原理が正確かつ容易な方法で解
かれた事から、理論による定量的な予測が可能かつ常識とになり、経験論を乗り越えて、化学が飛躍的な進歩を
遂げる基礎が確立されたことになる。本研究代表者らは、本課題の今後の展開を目指して、その実用的プログラ
ム開発などに取り組んでいる。その成果により、学問が変わるだけでなく、化学の現代社会における役割の大き
さからして、社会のあらゆる所にその貢献が波及するであろう。また、基礎原理は同じである生物の分野に対し
ても、革新的な影響を与えるであろう。人類の幸福に貢献できたらと思う。



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９、ＣＫ－１９（共通） 
１．研究開始当初の背景 
シュレーディンガー方程式は量子力学の基本方程式であり 1926 年に発表された。この方程式

は化学を支配する原理であるが、この方程式の一般的解法はその後約 80 年にわたって不可能と
考えられた。しかし、本基盤研究(A)の研究代表者の中辻は、2004 年にこの方程式を解く一般
解法を発見し(Phys. Rev. Lett. 93, 030403 (2004).)それを free ICI theory と呼んだが、2008 年に free 
complement (FC) theory (自由完員関数法)と改名した。この理論の出現によって化学は原理的に
理論的・計算化学的方法によって解けることになり、量子化学は新時代を迎えた。以来、中辻
はこの「原理的に解けた」を「化学研究の現場で実際に解ける」に変える事こそ使命であると
考え、同僚とともに努力を重ね、研究を展開してきた。 
 
２．研究の目的 
本研究課題の目的は、この使命を具体的に実現することである。量子化学が岐路に立つ今、

化学研究に指針を与える量子化学は、近似的理論から厳密な予言能のあるシュレーディンガー
方程式の正確な解を与える理論まで、一つの理論体系で化学の全ての研究対象をカバーできる
ことが望ましい。自由完員関数理論は、「この理論によって作られる exact 波動関数の数学的構
造は、初期関数として使った関数のそれを発展させたものになっている」という特徴がある。
そのため、初期関数として、Dalton 以来の原子概念に立ちかつ化学者の working concept と言え
る分子構造式や化学反応式（これらを Chemical Formula と呼ぶ）の構造を反映した波動関数を
構築すれば、これから作った FC 波動関数は、数値的に exact であるばかりでなく、概念的にも
化学者にとって理解しやすく、かつ正確で、新しい「未知の化学概念」の発見にも繋がる。 
この様な量子化学理論を開拓するため、研究代表者は、Chemical Formula がもつ化学概念を

反映する新しい近似的変分理論、Chemical Formula理論 (CF理論)を提案した(J. Chem. Phys. 149, 
114105 (2018).)。古典的な Chemical Formula は Dalton 以来の原子論「FATM: from atoms to 
molecules」に基づくが、量子論に基づく Chemical Formula Theory は、「FASTMS: from-atomic- 
states-to-molecular-states」を基本概念としている。つまり、原子・分子はその一つ一つの状態を
あたかもその基底関数のように使って、その電子状態を構成している。その作成原理は、

,CFT CFT CFT CFT

K L KL K L L KL
H E       と書かれる変分原理であるので、CF 理論によって作られ

る全ての基底・励起電子状態は、作成過程から互いに正しい関係を満たしている。この様に、
Chemical Formula 理論は、始めから原子・分子の基底・励起状態全体を対象とし、分子の結合
状態から解離状態、反応状態、励起状態を問わず、あらゆる化学に応用可能な理論である。こ
の理論は、従来の分子軌道(MO)法とも原子価結合(VB)法とも異なり、これらを内包する形で作
られている。さらに、この CFT の波動関数全体を初期関数として自由完員関数理論を適用する
ことで、基底・励起状態をすべて exact にすることができる。この化学概念と正確性を兼ね備
えた統一的・普遍的な理論体系を、私達は Free Complement - Chemistry Formula Theory (FC-CF
理論)と呼んでいる。 
 
３．研究の方法 

Chemical Formula 理論と、それを exact に繋げる自由完員関数理論という理論構成は、exact
に至る中間段階としていろいろなレベルが可能であることを意味する。例えば、相対量である
励起エネルギーや化学反応の定性的理解には、Chemical Formula 理論で構築した零次の波動関
数か、それを低次の FC 理論で改良すれば十分である場合も多く、一般に計算は非常に速い。
これをさらに定量的に改良するためには、さらに高次の FC 理論を適用する。この理論で生成
される完員関数(complement function (cf))は、積分可能な関数: i-set と積分困難な関数: n-set に分
類される。本研究では、あらゆる完員関数(i-set + n-set)を取り扱うことのできるサンプリング法: 
Local Schrödinger equation (LSE) 法と、i-set を積分法で計算する変分法に基づく計算法の開発、
そして更には、理論をさらに拡張することによって、次に述べるように、積分できる完員関数
のみで exact なシュレーディンガー方程式の解を計算することのできる理論をも開発した。 
まずサンプリング法はどのような完員関数をも取り扱うことができる利点の反面、サンプリ

ング法自身の一般化には更なる理論開発とノウハウが必要である。本研究では、サンプリング
手法の改良を進め、原子核近傍から遠方まで正確な分布を保証する Local Sampling 法と全波動
関数の密度分布に沿うサンプリング点を生成する方法を併用するアルゴリズムを開発し、両者
のメリットを生かす安定なサンプリング法を提案した。 
後者の変分法は、安定な計算法ではあるが、理論を構成する関数が積分できることが前提で

ある。そこでまず、積分可能性を広げるため、そもそもの理論の出発点である中辻による Scaled 
Schrödinger 方程式: g(H-E)Ψ = 0 を見直した。2004 年の発表では、原子・分子のハミルトニア
ン中のクーロン項による積分の発散の困難を防ぐため g 関数を導入し、g = Σ riA + Σ rijを用いた。
本研究では、この代わりに g = Σ riA + Σ sij (sij = r ij

2) を用いる方法も考えた。ハミルトニアン中
のクーロン項を考えると、sijは rijに比べて電子衝突領域を過小評価し、効率は rijに劣ることは
明らかである。しかし sijも積分の発散を防ぐことができ、しかもこれを使っても理論計算はい
つでも 1・2 電子積分の範囲内に収まるという大きなメリットがある。量子化学の様々な応用に
際して、rijと sijの長所・短所をうまく使い分けて、正しい量子化学の発展につなげるのが良い。
例えば、原子の計算では、我々が開発した FC 法のための Slater 型 3・4 電子積分を用いる FC rij

法によってコンパクトな exact 波動関数を得ることができる。一方、分子では一般に 3・4 電子



積分は計算できないので、FC sij法によって、少し収束は遅いが、1・2 電子積分の範囲内で exact
波動関数を達成するという方法が可能であり実際的である。自由完員関数理論は Slater 型関数、
Gauss 型関数のいずれにも有効であることが分かっており(Int. J. Quantum Chem. 109, 2248 
(2009).)、これらの関数を自由に使って、1・2 電子積分という身近な積分法のみで exact な波動
関数を計算することができる。このような画期的な理論が誕生し、本報告書の計算結果に見ら
れるように、その計算法が実際的に達成されたことは、とても画期的なことであり、今後の量
子化学の新しい展開が可能になった。本基盤研究の大きな成果であり、今後の展開につなげる。 
 
４．研究成果 
A. サンプリング法による原子・分子のシュレーディンガー解の計算 
表 1 に、FC-CFT-LSE 法を第 2

周期原子に適用した結果を示す。
知られている正確な絶対エネル
ギー(estimated exact)との差:ΔEは、
全ての原子で 1 kcal/mol 以下の化
学精度で計算されている。本研究
で開発した安定なサンプリング
手法: LM１法を用いると、サンプ
リング依存性は小さく抑え安定
に解を求められることが分かっ
た。R12/F12 法の文献値はまずま
ずであるが、非常に
多くの基底関数を用
いている。一方、我々
の完員関数の次元は、
F 原子を除いて全て
1000 次元以下であり、
小さい次元で高精度
な結果が得られてい
る。表 2 に、FC-CF 
-LSE 法を簡単な分子
に応用した結果を示
す。これらの分子に
ついても、やはり化
学精度を達成してい
る。様々な原子・分
子において、サンプリング依存性は化学精度以下に軽減し、安定な解の計算法が確立した。こ
れらの成果は、J. Chem. Phys. 149, 114106 (2018). にまとめて公表した。 
 
B. Chemical Formula 理論 と FC-theory による変分法による計算 

a) Li、Be 原子の基底・励起状態の計算: まず、Li, Be 原子の基底・励起状態に対し、Chemical 
Formula 理論を適用し、さらに完員関数理論を適用して改良した。その結果の詳細は、J. Chem. 
Phys. 150, 044105 (2019) にまとめたので、ここでは割愛する。 

b) C 原子の基底・valence 励起状態の計算: 次に、様々な対称性の豊富な電子状態を持つ C
原子の基底・励起状態の計算を行った。Moore の Atomic Energy Levels には、9 つの valence 状
態と多くの Rydberg 励起状態の実験測定による詳細なエネルギー準位が示されている。まず、
化学にとって最も重要な 5So(sp3)状態と 3P(s2p2)基底状態を Chemical Formula 理論によって記述
した。その局所性と簡潔性から、各電子にそれぞれ 1 つの軌道を与える形で記述し、①Single-zeta 
Slater 関数(ただし、同種の電子には同じ軌道を与える), ②closed-shell の 2 電子には異なる軌道
を与える(in-out correlation), ③各電子に異なる Single-zeta Slater 関数(開殻の各 2p 電子にも異な
る軌道を与える) の 3 パターンを検証した。
3P(s2p2)状態での具体的な形は、①φ0 = (1s)2αβ 
(2s)2αβ (2px)(2py)αα, ② φ0 = (1s1s’+1s’1s)αβ 
(2s2s’+2s’2s)αβ (2px)(2py)αα, ③ φ0 = 
(1s1s’+1s’1s)αβ (2s2s’+2s’2s)αβ [(2px)(2py’) + 
(2px’)(2py)]αα と書ける。①～③は全て 1 配置で
記述され、各軌道の軌道指数以外に自由度(係
数)はない。表 1 に、①～③のエネルギーをまと
めた。③の記述はすでに Hartree-Fock limit より
も良い結果を与え、特に 5So(sp3)状態では正確な
エネルギーとの差も大きく改善した(表 3)。この
ように、Chemical Formula 理論は、簡潔に本質
を捉えた記述が可能であり、chemistry への展開、

表 1. FC-CF-LSE 法の第 2 周期原子への応用 

Atom, 
state 

No. 
of  

elec. 

FC-CFT with LSE-LM1 Estimated 
exact 

energy (a.u.) Dim. 
Energy ΔE 

(kcal/mol) (a.u.) Std.Dev. 
Li, 2S(s) 3 25 -7.477 772 ±0.000 023 0.181 -7.478 060 
Be, 1S(s2)  4 105 -14.666 436 ±0.000 069 0.577 -14.667 356 
B, 2P(s2p) 5 203 -24.653 734 ±0.000 103 0.083 -24.653 866 
B, 4P(sp2)a 5 109 -24.522 622 ±0.000 050 0.014 -24.522 6 
C, 3P(s2p2) 6 236 -37.845 004 ±0.000 282 -0.002 -37.845 0 
C, 5S(sp3) 6 187 -37.690 998 ±0.000 099 0.001 -37.691 
N, 4S(s2p3) 7 396 -54.588 954 ±0.000 103 0.154 -54.589 2 
O, 3P(s2p4) 8 662 -75.067 207 ±0.000 087 0.058 -75.067 3 
F, 2P(s2p5) 9 1069 -99.733 637 ±0.000 476 0.102 -99.733 8 

表 2. FC-CF-LSE 法の分子への応用 

Molecules
No. 
of 

elec. 

FC-CFT with LSE-LM1 
Estimated 

exact 
Timing 
(hour) Dim. V,Sd Energy (a.u.) Std.Dev. ΔE 

(kcal/mol) 
LiH 4 78 V -8.070 440 ±0.000 128 0.067 -8.070 547 3 0.07 (1.1) 

   S -8.069 904 ±0.000 110 0.404   
BH 6 346 V,S -25.283 728 ±0.000 149 0.146 -25.283 961 0.3 (7.0) 
CH 7 424 V,S -38.478 607 ±0.000 261 0.247 -38.479j 0.8 (6.4) 
CH3 9 352 V -39.833 344 ±0.000 321 -0.011 -39.834 6 0.4 (2.0) 

   S -39.833 246 ±0.000 507 0.849   
H2O 10 965 V,S -76.437 295 ±0.000 151 0.066 -76.437 4 1.8 (21.3) 
C2 12 695 V,S -75.925 958 ±0.000 603 0.340 -75.926 5 1.4 (14.0) 

HCCH h 14 821 V,S -77.336 747 ±0.000 702 -0.908 -77.335 3 2.1 (18.9) 
HCCH i 14 821 V -77.334 915 ±0.000 596 0.242 -77.335 3 2.2 (24.2) 

   S -77.336 358 ±0.000 994 -0.664   
H2CO 16 1098 V,S -114.507 471 ±0.001 054 -0.044 -114.507 4 3.3 (62.7) 

表 3. Chemical Formula 理論 (CFT))の波動関数と
エネルギー、Hartree-Fock との比較 

Chemical Formula理論の配置 Energy (a.u.) ΔE=ECFT-Eexact
(kcal/mol)

C(5So, sp3) 状態
① Single-zeta Slater関数 -37.529 610 101.27
② 1s軌道をin-out -37.556 211 84.58
③各電子に異なるSingle-zeta Slater関数 -37.611 214 50.07

Hartree-Fock limit -37.597 603 58.61
Est. exact -37.691

C(3P, s2p2) 状態
① Single-zeta Slater関数 -37.625 497 137.740 
② 1s,2s軌道をin-out -37.657 511 117.651
③各電子に異なるSingle-zeta Slater関数 -37.689 923 97.312 

Hartree-Fock limit -37.688 66 98.105
Est. exact -37.845 0



完員関数理論の展開において、優れた零次の波動関
数を提供している。同様に valence 状態すべてに
Chemical Formula 理論を適用し、その励起エネルギ
ーの計算値と実験値を比較した (図 1(左上)、 横軸
が計算値, 縦軸が実験値で、対角線上に近づくほど
両者の一致が良いことを表す)。各状態間の関係は、
Chemical Formula理論のレベルで定性的に再現され、
これに完員関数理論を 4 次まで適用すると(FC sij法)、
実験値との差は小さくなり、さらに改良されている
ことが分かる(図 1)。 

c) C 原子の Rydberg 励起状態の計算: 次に、
Rydberg 励起状態: 2p→3s,3p,3d,4s,4p,4d,5s,5p,5d に
Chemical Formula 理論を適用した。ここでは、1 つの
2p 電子が Rydberg 励起したとき、残された 2p 軌道
が引き締まる効果を記述するため、Rydberg 軌道の
最適化と共にその 2p 軌道も再最適化した。あらゆる
状態が実験値と非常に良い一致を示し (図 2)、
Rydberg 励起状態は零次の Chemical Formula 理論のレベルで既に定量
的な記述が可能であることを示している。 

d) N、O、Na、Mg 原子の基底・valence 励起状態の計算: N, O, Na, 
Mg 原子についても同様に valence 励起エネルギーを計算し、Chemical 
Formula theory と order(n)=1 の FC-CFT 計算を行い、後者の励起エネ
ルギーと実験値を図 3 で比較した。例えば、ナトリウムランプなど
に用いられる 2P→2S 発光(D 線)は、FC-CFT 法では 2.02eV, 613.8nm
と計算され、実験値と 0.1eV 以下の差で求まった。また、各原子の基
底状態のエネルギーの exact 値からの差 ΔE を図 4 に示した。
Chemical Formula 理論の結果は、どの原子でも Hartree-Fock 極限よ
り低く、order(n)=1 ではさらに大きく改良された。ΔE
は原子番号 Z に比例して大きくなるが、その傾きは
CF 理論 (n=1)で小さくなった。 
 
C. FC rij 法と FC sij 法による exact 解の変分計算 

a) He 原子と Li 原子: 次に変分的な自由完員関数
理論でシュレーディンガー方程式の exact 解を化学
精度で安定に計算するため、FC rij 法と FC sij 法に
よる計算を試験的に簡単な He, Li 原子について行っ
た。これらの原子では、2 電子積分、3 電子積分まで
しか現れないが、後で計算する炭素原子の
ような一般の原子では、rij法では 1 次の rij

に限定する Hylleraas 型波動関数に限って
も、3 電子, 4 電子積分を要する。対して sij 
法では1電子, 2電子積分の範囲内で変分計
算が可能である。表 4, 表 5 に、He, Li 原子
の基底状態に適用したときの order n に対
する収束過程を示す。積分法による計算で
は変分原理が満たされるため、エネルギー
は order を上げるごとに正確な値に上から
近づいている。rij法の計算では、He, Li 共
に order(n)=2 で既に化学精度を達成した。
さらに order を上げると、He では n=3, 5, 8
でそれぞれ 0.1, 0.01, 0.001 kcal/mol 以下、
Li でも n=5 で 0.01 kcal/mol 以下を達成した。
また、完員関数の選択法を適用したところ、
He, Li それぞれで、僅か 6 次元, 10 次元で 1 
kcal/mol 以下の化学精度を満たす解を得た。
このように、FC rij 法では、比較的少ない
数の関数によってコンパクトに exact 波動
関数の記述が可能である。他方、sij法では、
rij法と比べ収束が遅いが、He, Li それぞれ
n=9, 11 で化学精度を達成した。また、完員
関数選択法を適用すると、それぞれ 47 次
元, 165次元の非常に少ない関数で化学精度(1 kcal/mol 以下)を達成した。このLi原子の計算は、
sij項を 3 次までに限定しているが、化学精度付近(～1 kcal/mol)まで収束の衰えはなかった。こ
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表 4. FC rij法, FC sij法の He 原子への応用 
rij法: g = ri + rij sij法: g = ri + sij (sij = rij

2)

n 次元: 
M

エネルギー (EFC) 
(a.u.)

ΔE=EFC-Eexact
(kcal/mol) n 次元: 

M
エネルギー (EFC) 

(a.u.)
ΔE=EFC-Eexact
(kcal/mol)

0 1 -2.847 656 25 35.183 0 1 -2.847 656 35.183 
1 3 -2.890 400 58 8.361 1 3 -2.872 583 19.541 
2 7 -2.903 217 71 0.318 2 7 -2.894 211 5.969 
3 13 -2.903 587 96 0.086 3 13 -2.897 342 4.005 
4 22 -2.903 686 29 0.024 4 22 -2.899 147 2.872 
5 34 -2.903 711 17 0.008 5 34 -2.900 268 2.169 
6 50 -2.903 719 19 0.003 3 6 50 -2.901 008 1.704 
7 70 -2.903 722 12 0.001 4 7 70 -2.901 524 1.380 
8 95 -2.903 723 31 0.000 7 8 95 -2.901 899 1.145 

(cf選択) 9 125 -2.902 181 0.968
6 -2.903 217 63 0.318 (< 1) 10 161 -2.902 398 0.832 
8 -2.903 567 58 0.098 4 (<0.1) 11 203 -2.902 570 0.724 

(cf選択)
47 -2.902 177 0.970 (< 1)
73 -2.902 452 0.798 (< 0.8)

Eexact -2.903 724 37 -2.903 724

表 5. FC rij, FC sij法の Li 原子への応用 
rij法: g = ri + rij sij法: g = ri + sij (sij は3次まで)

n 次元: 
M

エネルギー (EFC) 
(a.u.)

ΔE=EFC-Eexact
(kcal/mol) n 次元: 

M
エネルギー (EFC) 

(a.u.)
ΔE=EFC-Eexact
(kcal/mol)

0 1 -7.419 183 2 36.946 0 1 -7.419 183 36.946
1 5 -7.464 714 9 8.374 1 5 -7.444 480 21.072
2 18 -7.476 868 8 0.748 2 18 -7.465 231 8.050
3 50 -7.477 657 7 0.253 3 50 -7.469 507 5.367
4 120 -7.477 896 8 0.103 4 111 -7.472 037 3.780
5 256 -7.477 980 7 0.050 5 211 -7.473 558 2.825
6 502 -7.478 013 9 0.029 6 360 -7.474 534 2.213

(cf選択) 7 568 -7.475 204 1.792
10 -7.476 798 3 0.792 (< 1) 8 845 -7.475 685 1.490
34 -7.477 901 9 0.099 (< 0.1) 9 1201 -7.476 036 1.270
58 -7.477 981 6 0.049 (< 0.05) 10 1646 -7.476 301 1.104

11 2190 -7.476 492 0.984
12 2843 -7.476 669 0.873

(cf選択)
165 -7.476 472 0.997 (< 1)

Eexact -7.478 060 3 -7.478 060



のように、sij法により、積分容易な 2 電子積分の範囲で、化学精度のシュレーディンガー方程
式の解を計算することが可能であることが示された。 

b) 炭素原子の sp3 状態: 次に、FC 
rij 法と FC sij 法を、6 電子系の C 原子
の 5So, sp3状態に適用した。5So状態は
C 原子の励起状態だが、分子の化学結
合を形成する上で最も重要な状態で
ある。表 6 に rij法、sij法での order に
対する収束過程を示す。rij法の計算で
は、order(n)=2 で完員関数選択法を一
度 適 用 し、 n=3 ( 次元 M=342) で
ΔE=0.832 kcal/mol となり、化学精度(1 
kcal/mol 以下)を達成した。この n=3 に
対し完員関数選択を適用したところ、
50 次元で 2 kcal/mol 以下, 113 次元で 1 
kcal/mol 以下を達成し、C 原子でも僅
かな数のコンパクトな完員関数で化
学精度を満たす波動関数の記述が可
能であることが確かめられた。次に sij

法でも完員関数の大きな増加を防ぐ
ために、完員関数の拡張, 縮約を行いながら order を上げた(sij項: n=8 までは 2 次, n=9 以降で 3
次の項を導入)。その結果、order を上げても完員関数の次元は～5000 次元程度に抑えられ、そ
れでも ΔEは確実に改良され n=12 で ΔE=0.984 kcal/mol を得て化学精度を達成した。このよう
に、完員関数選択法は、実際的な計算資源で exact 解を得るためにも重要な方法である。 

c) 水素分子: 次にこの FC sij 法を水素分子に適用した。初期関数は Slater 関数の mo で書き、
これに反結合軌道に 2 電子が励起した配置も加えた。これは、原子価結合法では、イオン項を
考慮したことになる。n=2 次迄は、ri, sij 共に各次数ごとに増やし、3 次は riのみを増やした。
n=2 の段階で、全ての Slater 関数の軌道指数を 1.0
から変化させ、optimize したところ、α=1.8 となっ
た。この計算では、分極関数として xi の効果も 3
次まで含めている。表 7 に示したように、order
を上げていくとエネルギーは exact の値に収束し、
order=3 では誤差が ΔE=0.972kcal/mol と、化学精度
の結果が得られている。 

d) 結語: このように、FC rij法では 3 電子, 4 電
子積分が必要な代わり速い収束でコンパクトな波動関数が得られ、FC sij法では収束が比較的遅
い代わりに 1・2 電子積分で化学精度の達成が可能であることが確かめられた。これまで、原子
に対してこれらの方法論とプログラムの基礎的な部分が完成した。今後も様々な原子・分子の
あらゆる基底・励起状態の計算を、Slater 関数、Gauss 関数を共に用いて行い、原子・分子の多
くの基底・励起状態の構造論・反応論について、exact に至る計算を可能にする方法論とプログ
ラムの開発・改良を進める。それによって、Chemical Formula 理論に基づく新しい量子化学の
概念と、シュレーディンガー方程式の正確な解の性質を併せ持つ、有用な予言的量子化学を構
築し、これによって化学の未来を切り開く研究を展開・実行していきたい。 
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