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１．研究計画の概要 
 ナノサイズの複合的電子系がもたらす構造
、電子状態、機能の解明のための研究方法は
急速に変化している。これまでは実験を主体
とする試行錯誤的な方法に頼ることが相当に
大きかったが、理論と計算によるアプローチ
が強く望まれている。現在、小規模な分子の
理論と計算は実験に並ぶあるいはそれ以上に
有力な方法として進展してきているが、ナノ
サイズの複合的電子系への適用拡大と実用汎
用化は重要な課題となっている。本研究では
、ナノ複合的電子系の分子理論を進展させる
と同時に精度の高い量子化学計算シミュレー
ションを高速に実行できる計算アルゴリズム
とプログラムを開発して、理論と計算に先導
された研究法を確立する。そして、理論計算
から実験へという研究の流れを日常化する。
このために、フラーレン、カーボンナノチュ
ーブ、ナノグラフェン、分子カプセル、酵素
反応等を取り上げて、ナノ複合電子系がもた
らす新しい構造と機能を開拓する。 
 
２．研究の進捗状況 
(1)ナノサイズ分子の量子化学計算の高速化
と高精度化: ナノサイズの複合電子系で重
要になる非共有結合相互作用を計算コスト
が小さくて精度高く計算できる量子化学法
は 2次のMøller-Plesset摂動(MP2)法であるが、
分子が大きくなると計算負荷が急激に増大
してしまうという問題がある。このために、
MP2 エネルギー計算の高速・高並列アルゴリ
ズムを開発し、現時点で最高速のプログラム
を作成した。また、MP2 エネルギーの核座標
に関する微分計算の新しいアルゴリズムの
開発とプログラム作成を行い、ナノ分子の構

造を決定できるようした。しかし、分子が巨
大になると計算コストおよび必要なメモリ
量とディスク量が急激に増大するので、RI 
(resolution of the identity) を用いたRI-MP2法
の高速・並列アルゴリズムおよびプログラム
を開発して超並列化を達成した。RI-MP2 法
では計算に必要なメモリ量とディスク量は
MP2 法より格段に少ないので、標準的な PC
クラスターでも相当に大きい複合電子系の
大規模計算を可能にした。極めて高精度な計
算には、電子配置をウォーカーに用いたプロ
ジェクタモンテカルロ(CSF-PMC)法を考案し
て、比較的大きな分子でも full-CI 法に匹敵す
る精度の計算を高速に行えるプログラムの
作成を開始している。 
(2)ナノ複合電子系の構造と機能: 高周期典
型元素の三重結合化合物、芳香族化合物、超
原子価化合物の構造と反応、金属内包フラー
レンの構造と反応および化学修飾による機
能化、孤立 5 員環則を満足しない金属内包フ
ラーレンの構造と反応、化学修飾による内包
金属の運動制、フラーレン骨格に空孔を作る
ことによる分子の貯蔵、化学修飾による金属
性カーボンナノチューブの選択的分離、カー
ボンンナノチューブの内径とサイズ変化に
よる電子特性、ボロンと窒素を骨格にもつナ
ノチューブのフッ素ドーピングカーボンナ
ノチューブへのカチオンやドナー分子の選
択的吸着とサイズ効果、炭素および BN ナノ
グラフェンの端構造に由来する電子特性と
バンドギャップ制御、(ZnO)nクラスターのか
ご構造とチューブ構造、AlN ナノワィヤーと
カーボンナノチューブあるいは BN ナノチュ
ーブからなるナノケーブの構造と電子特性
等を理論計算で明らかにして実験と共同し



て解明してきている。 
 
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） 
ナノサイズ分子の量子化学計算の高速化

と高精度化の方法論の開発が計画に従って
進行している。また、新しい構造や機能をも
つナノ複合電子系を見いだしている。 
 
４．今後の研究の推進方策 
(1) RI-MP2 法の核座標に関するエネルギー
微分計算の高速化と高並列化のためのアル
ゴリズムの開発とプログラムを作成して、ナ
ノ複合的電子系の構造や反応の計算を日常
的に行えるようにする。周期系のバンド計算
は、計算コストが低いのとプログラムが容易
なので、ほとんど例外なく密度汎関数理論法
によっているのが現状である。しかし、ナノ
複合的電子系で重要な非共有結合相互作用
を取り扱うことができないので、RI-MP2 法
の周期境界条件計算の高速並列プログラム
を完成する。 
(2) 極めて高精度な計算には、電子配置をウ
ォーカーに用いたプロジェクタモンテカル
ロ(CSF-PMC)法を完成させて、比較的大きな
分子でも full-CI 計算に匹敵する正確な計算
を高速に行えるようにする。 
(3) 高周期典型元素を骨格にもつナノ分子の
構造と反応性、金属内包フラーレン、カーボ
ンナノチューブ、ナノグラフェンの化学修飾
による機能化等を取り上げて、ナノ複合電子
系がもたらす構造と機能を内外の実験グルー
プとも共同して明らかにする。 

 
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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