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研究分野： 化学 
科研費の分科・細目：基礎化学・物理化学 
キーワード： 理論化学、電子状態理論、統計力学、ダイナミクス、分子動力学シミュレーシ

ョン、実在系、量子化学、化学反応 
 
１．研究計画の概要 
現代の化学の特徴として、周期律表の全て

の元素の組み合わせによる多種多様な分子
や物質を研究対象としていること、比較的小
さい分子からナノスケールの分子まで研究
対象に登場していることなどが上げられる。
従って、多様な物質を対象とした現在の化学
を更に発展させるには、微視的視点からの知
見と考察、統一的な見方、一貫した基礎概念、
基礎的法則からの理解が不可欠であり、理論
化学・計算化学の重要性はこれまで以上に大
きくなっている。しかし、現状の理論化学・
計算化学が実験化学の真のパートナーとし
て力量を発揮するには不十分な点が多い。本
研究では、現在の理論化学に欠けている本質
的な弱点を解決し、統合的な分子理論を確立
すること、さらに、現実の実在系に適用し、
微視的・量子化学的視点から本質を明らかに
し、統一的な分子論的理解と理論先導的予測
を実現しようとするものである。 
具体的には、電子状態理論の高速化・高精

度化、ダイナミックス理論の新展開、統計性
の考慮、溶媒、置換基を含めた実在系の理論
計算法の開発を含む統合的分子理論を構築
し、複合複雑電子系の構造と反応制御、ナノ
スケール分子の電子状態と物性の評価と設
計・制御、超分子、生体分子系の構造と反応
過程の解明と理論予測、反応過程のダイナミ
ックスの解明などを達成する。これらを総合
し、電子状態理論と統計化学、双方の観点か
らアプローチする統合的分子理論の構築を
行う。 

 

２．研究の進捗状況 
 総括班では、班員の研究の進捗状況を把握
し、また、共同研究を促進させるための活動
を積極的に進めてきた。この結果、特定領域
全体での研究成果は順調に上がっており、多
くの成果が期待できる。具体的には、遷移金
属を含む複雑な分子の電子状態と結合性を
解明し、大規模な実在系の高精度計算を可能
とするアルゴリズムの開発、電子的効果の考
慮を可能とする FOC-EP 法の開発、静的相関
を高度に取り込む理論的方法の開発など枚
挙に暇が無い。また、反応ダイナミクスでも
新しい試みが提案され、従来にない大きな系
の反応ダイナミクス研究が実行され、反応系
の微視的理解を進めてきた。分子動力学シミ
ュレーションでも溶液構造やタンパクの構
造について新しい知見を次々と見出した。ま
た、実験分野と理論化学分野との共同研究も
いくつも開始され、化学全体への理論化学研
究の波及を可能とした。 
 
３．現在までの達成度 
②おおむね順調に進展している。 
（理由） 
 項目２で述べたように達成状況は８０％
に達し、残り 1 年間で、ほぼ１００％、当初
の目標を達成可能と考えている。 
 
４．今後の研究の推進方策 
 もっとも重要な電子状態理論と統計力学
の融合を今後 1 年間で達成する。そのため、
共同研究を一層盛んにしたい。また、実験分
野と理論分野の共同研究を進め、互いに知識



をぶつけあい、一層高いレベルでの理論化学
の進展を達成したい。 
 
５. 代表的な研究成果 
（研究代表者、研究分担者及び連携研究者に
は下線） 
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