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1．実験と同じ精度での計算が可能となった
量子化学とそれに基づく学問体系

　量子化学を中心とする計算化学の計算精度は，実験精度

に近づき，場合によっては凌駕するまでに高まってきた。

量子化学手法では，電磁相互作用や量子力学の基本法則と

原子の属性のみに基づいて，非経験的（ab initio）に原子間力

の源となる電子状態の計算をおこなう。密度汎関数理論
（DFT）1）に基づく局所密度近似（LDA）2）により，多くの物質

において非常に高い精度の計算が可能となった。DFTに基

づく量子化学計算により，実験的に原子配列構造を決定す

ることが困難な場合でも，理論的に構造が決定されるよう

になった。鉄の基底状態など，LDAでは正しく計算でき

ない場合についても，一般化密度勾配近似（GGA）等の高精

度な手法が開発されており，さらなる研究が進められてい

る。化学反応ダイナミックスの解析には，量子化学的に計

算した力をもとに原子の動きを計算する，量子分子動力学

法（第一原理分子動力学法とも呼ぶ）を使うことができる 3）。図1

には，古典分子動力学法，量子化学手法と比べた量子分子

動力学法の特徴を示した。この際，量子化学計算手法とし

てDFT法を用いると，計算負荷が大きくなり，計算モデ

ルとしては単純なものになってしまう。著者らは，量子化

学計算部分について，独自のTight-Binding量子化学計算手
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法を用いることにより，既存の第一原理分子動力学法に比

べて5000倍の高速化を実現した 4）。そのパラメータ決定法

にも独自の工夫を加えることにより，図2に示すように，

多くの金属，酸化物，窒化物について，DFTや実測に基づ

く熱力学データと比較して高い計算精度を有することが示

された。さらなる高速化を目的に，既存の第一原理分子動

力学法に比べて約1000万倍の高速化を実現した，超高速

化量子分子動力学法 5）の開発にも成功しており，実際にそ

の手法の有効性も多くの事例について検証されている。

2．実験結果，仮説の検証

　量子化学に基づく計算手法を，工学，産業分野において，

実験結果，仮説の検証に活用する例が広がってきている。

一例として，実用自動車触媒の実験検証への適用例を示す。

今でも多くの実験的試行錯誤を要する領域であるが，構造

解析に加えて，コンピュータ化学への期待も高まっている。

自動車排出ガス浄化触媒において中心となる機能を担うの

は，貴金属部分である。資源的にも乏しく高価であるので，

なぜ貴金属が必要なのか，ほかの資源的にも豊富な元素で

代替できないかが常に課題となる。この目的のための強力

な手法が，量子分子動力学法を1000万倍の速度で実現す

る超高速化量子分子動力学手法である。図3に示したのは，

Ptクラスター上でのH2分子への適用例であるが，裸のPt

サイトにH2分子が衝突，一つはPt-H結合を形成，もう一

つは活性な原子状Hを形成するという貴金属触媒に特有な

反応ダイナミックスを明らかにしている 5）。同時に，実用

触媒では極めて重要となるのが，触媒劣化現象のコン

ピュータシミュレーションである。そのために，透過型電

子顕微鏡で確認できるような，nmサイズの担持貴金属微

粒子を含むμmサイズの触媒単体構造のモデリング手法，

また，その触媒表面における貴金属の拡散から凝集に至る

過程や，触媒構造の内部で起こる担体の粒成長の過程の3

次的シミュレーション手法を開発することにより，実験結

果との比較が可能となった 6）。マルチスケール計算化学の

必要性が示されると同時に，さらに複雑な多粒子の充填構

造についての拡散，反応，伝熱シミュレーションとも合わ

せることにより，もっと複雑な実用自動車触媒特性シミュ

レーションの開発を推し進めている。

3．マルチスケール計算化学への発展と
CAD，CAM，CAEへのリンク

　すでに示したように，電子，原子レベルのミクロシミュ

レーションは，非経験的な材料特性の理解，予測に有効で

あるが，それだけでは実用材料の的確な予測，設計には繋

がらない。メソ，粒子レベルでのシミュレーションが不可

欠となるが，そのような手法を開発した 7）。空隙率，粒径

分布，細孔分布など多孔体の特性をもとに，多様な構造を

モデリングできる。それらは，直接，電子顕微鏡像とも比

較できる。このようにメソ構造がモデル化されると，ミク

ロ物性をもとに，メソレベルでの電気伝導，イオン伝導，

拡散，強度，光吸収・散乱特性が評価され，それをベース

に製品・部品レベルでのマクロシミュレーションと連係さ

せることができる。このような，マルチスケールスシミュ

レーション手法の発展が，産業応用上重要となる。

　一例として，機械産業を中心に重要な学問領域を形成し

ている，摩擦，磨耗，潤滑に関するトライボロジーを取り

図1　量子分子動力学法の特徴

古典分子動力学法（MD） 量子化学手法（QC）

 • 有限温度・有限圧力における  
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 基づいた動力学計算

 • Ab initioな電子状態計算
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 する
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図3　Pt上のH2分子の超高速化量子分子動力学計算

 

図3 Pt 上のH2 分子の超高速化量子分子動力学計算
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図2 超高速化量子分子動力学法の計算精度
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上げる。自動車エンジンの摩擦損失はエンジン内で発生し

たエネルギーの約4割にも達していると言われている。ト

ライボロジーは，機械の信頼性を高め，さらなる高性能化・

長寿命化の鍵を握る社会的・産業的に重要なキーテクノロ

ジーである。複雑な系であるので，多くの実験的な研究が

不可欠となるが，それを支援する実践的なシミュレーショ

ンシステムが構築されれば，その効果は絶大となる。その

ため，20年近く，多様なソフトウエアを構築している。

自動車のエンジン油への添加剤を例にすると，超高速化分

子動力学法によって，高圧せん断条件での化学反応ダイナ

ミックスを高速に求め，シミュレーションすることができ

る。これをベースに，もっと大きな範囲をトライボロジー

専用分子動力学法に連係させることにより，局所摩擦係数

などの物性評価が可能となる。それをさらに大きなスケー

ルでの表面凹凸を考慮したメソ・マクロシミュレータと連

係することにより，実部品・実加工プロセスのマルチスケー

ルシミュレーションが実現される。

　また，図4に示した固体高分子形燃料電池（Polymer 

Electrolyte Fuel Cell：PEFC）を例にすると，マルチスケール計

算化学手法では，原子，分子のミクロ，粒子，組織のメソ，

MEA（Membrane Electrode Assembly），部材のマクロをシームレ

スに計算することになる。これは，多くのソフトウエアを

的確につなぐことにより実現される 8）。マルチスケール計

算化学が進展するに従って，マクロのコンピュータ利用手

法として成熟しているCAD，CAM，CAMとの距離が縮ま

り，すでにリンクも始まっている。

4．マルチフィジックス計算化学

　図4に示したように，PEFCではプロトン伝導，酸素拡散，

水輸送，電子伝導，熱伝導，電極反応，電位分布などの多

くの物理現象の計算が必要となる。また，耐久性の観点か

らは力学特性も重要である。ほかにも例えば，基礎学術面

はもとより，産業面での応用の広がりが大きい半導体，エ

レクトロニクスについても，シリコン酸化膜を形成するた

めの酸素熱酸化，水蒸気酸化，プラズマ酸化，あるいは化

学機械研磨，化学気相成長，絶縁破壊，イオン注入，アニー

ル処理，GaNの結晶成長など，マルチフィジックスのアプ

ローチが必須である。それらを全て開発することで，的確

なマルチスケール・マルチフィジックス計算が実現する。

ここでは，電気伝導度，熱伝導度，粘性係数，力学特性の

予測シミュレーションについて説明する。

　電気伝導度は，Drude理論に基づきσ＝neμにより求め

られる。ここで，キャリア数nは温度依存性を含むフェル

ミ分布から求まり，eは電荷素量，キャリア移動度μは各

分子軌道の空間分布に基づいてキネティック・モンテカル

ロ法（KMC）により評価する（図5）。分子軌道は，大規模量

子計算が可能な独自のTight-Binding量子化学計算手法 4）に

より求められる。エネルギー準位はnに反映され，電子密

度分布からはKMC計算を通してμが計算される。このと

き，電気伝導度に寄与する全ての分子軌道について計算を

おこない，総和を取る。TiおよびSnの計算結果を表1に

示す。バルク金属のみならず，Znドープ In2O3，MgO，

SnO2（100）表面，グラファイト等に適用し，本手法の有効

性を確認している 9）。また，金属では伝導電子による熱伝

導が支配的となる。このとき，Wiedemann-Franz則λ＝LT

図5　量子化学計算に基づく電気伝導シミュレータの概要

図4　マルチスケール計算化学による固体高分子形燃料電池の解析
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σより，電気伝導度から熱伝導度を求めることが可能とな

る。ここで，λは熱伝導度，LはLorentz数，Tは温度であ

る。表1には，TiとSnの熱伝導も示している。絶縁体では，

格子振動による熱伝導が支配的となるため，これを推算す

る目的で，分子動力学法に基づく熱伝導シミュレータも開

発している。

　粘性係数予測については，実測に用いられる，ストーク

スの式に基づくfalling-ball法に対応した，独自のシミュレー

タを開発している。特に，高圧条件でもよい予測精度を保

つという特徴があり，イオン液体など多方面への応用を進

めている 10）。図6にその概要を示す。実際の構造を忠実に

再現した高精度モデリングをベースに，一定の速度を与え

た仮想的な測定球に働く力を，分子動力学法により計算す

ることにより，粘性係数が得られる。表2には，

bicyclohexyl-cyclohexylmethane（BCCM）を高圧領域の異なる

条件下で粘性係数予測シミュレーションをおこなった結果

を，実験値と比較して示している。ほかの計算手法では解

析が困難な極限条件であっても，10 %以下の誤差精度で

粘性係数を予測できる可能性が示されている。

　大規模精密モデリングをベースとすることにより，ヤン

グ率やポアソン比などの力学特性についても，量子化学に

基づくシミュレーションが可能となる。これまで，リン酸

亜鉛トライボフィルムの酸化鉄表面上での傾斜構造の力学

図7　DLCのモデル化と力学特性シミュレーション結果

図6　粘性係数予測シミュレータの概要

特性推算などに応用してきた 11）。ここでは，水素含有

diamond like carbon（DLC）の例を示す 12）。図7左に示すよう

なDLCバルクモデルに対して，セルの一辺にひずみを与

えてセル長を固定し，ほかの二辺は固定せずに分子動力学

法を用いて安定状態を計算して応力を求めることにより，

図7右に示すような応力－ひずみ曲線が得られ，ヤング率

が推算できる。同時に，横方向のひずみを求めることによ

り，ポアソン比も推算される。水素含有率を変化させて力

学特性シミュレーションをおこなった結果を表3に示す。

水素含有率が増すと，炭素間結合の数が減少し，ヤング率

が小さくなって強度が減ることが示されている。

5．コンビナトリアル計算化学への展開

　実験でも何千，何万，何千万という実験を一度におこな

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。具体的にコンビナトリアル計算化学

とは，周期表のありとあらゆる元素の組み合わせについて，

材料としての性能・機能を計算化学により高速に予測する

ことで，計算化学を材料開発のための高速スクリーニング

として活用する方法論である。高い計算精度を有する，超

高速化量子分子動力学法に基づくコンビナトリアル計算化

学により，高価な元素，危険な素材，超高温，超高圧条件

も，容易にスクリーニングできる。従来の実験的アプロー

チに基づく試行錯誤的な研究開発手法に代わって，理論に

裏付けられた，高速かつ高効率な材料開発が可能となる。

6．実験融合計算化学への展開

　計算化学に適用するためにモデル化した構造が，本当に

現実材料を忠実に反映したものになっているかを確認する

ことは重要である。幸い，複雑固体についても，多様な計

表１　電気・熱伝導シミュレーション結果9）

電気伝導度（S cm－1） 熱伝導度（W m－1 K－1）
計算値 実測値 計算値 実測値

Ti 2.9×104 2.4×104 21.2 21.9
Sn 1.6×105 0.9×105 118 65

表２　BCCM粘性係数予測シミュレーション結果10)

圧力（GPa） 密度（g cm－3） 計算粘度（Pa.s）実測粘度（Pa.s） 差（%）
0.104 0.978 1.150 1.155 0.433
0.125 0.989 2.726 2.895 5.838
0.146 0.998 6.580 6.575 －0.076
0.167 1.005 22.981 22.864 －0.512

表３　水素含有DLCの力学特性シミュレーション結果12)

水素含有率（%） ヤング率（GPa） ポアソン比
10 310 0.36
20 269 0.26
30 174 0.20
40   76 0.16
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測技術が大きく発展している。X線構造解析，中性子線構

造解析，赤外分光，ラマン分光，SFG（Sum Frequency 

Generation）など，それぞれ特徴ある情報が得られる。それ

らの機器計測シミュレータを開発し，コンピュータモデリ

ング像のスクリーニングに適用することにより，的確なモ

デリングが実現する。著者らは，この手法を実験融合計算

化学と名付け，マルチスケール，マルチフィジックス計算

化学手法と併せて，各分野に適用を進めている（図8）。実

験情報そのものも計算化学に包含することになり，より実

践的な解析が可能となる。それはまた，さらに精密な物性

予測にも繋がる。

7．安全技術，劣化予測など技術リスクへ
の対応

　実験では，新しい素材の開発，新しいシステムの開発が

進められ，注目されるが，多くのものは，劣化などの理由

により産業化の前に開発中止に到ることになる。また，日

本の製品が世界に巡るようになると，環境も，原料も同じ

ではなく，従って思わぬトラブルが引き起こされることに

なる。それの評価には莫大な費用と時間がかかる。コン

ピュータによる劣化，トラブルの予測精度が高まってくる

と，これらグローバル展開の際への強力なツールになるは

ずである。近年では，津波予測，汚染物質拡散予測への関

心が拡がっているが，計算化学でも劣化予測など技術リス

ク予測へのニーズが高い。特に，ハイブリッド自動車，電

気自動車，グリーンテクノロジーとの関連で期待が高まっ

ている，電池技術の安全性については，ボーイング787の

例を挙げるまでもなく，社会的な重要性が一層増している。

電池技術においても，実践的コンピュータ化学は役立って

いる。Liイオン二次電池について言えば，実際の電池電極

では，多くの粒子界面が存在し，固－液界面に加え，固－

固界面の挙動のシミュレーションが重要になっている。Li

イオンについての拡散挙動だけでなく，熱・電気伝導度シ

ミュレータ，本物構造のモデリングと機器測定シミュレー

タ，三次元メソ多結晶構造シミュレータ，膨張収縮に伴う

機械強度シミュレータなども重要である。これらのマルチ

スケール，マルチフィジックス手法をそれぞれの正極，電

解質，負極，集電体などについて組み合わせると，電池シ

ステム全体の特性，劣化解析シミュレーションが実現する。

8．今後の展望

　量子化学に基づく計算化学は，マテリアルインフォマ

ティクス，可視化技術とも連携することにより，今後さら

に多様な産業分野での実用性を高め，発展を加速すること

ができる。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量子論に

基づく実践的マルチスケール・マルチフィジックス計算化

学は，差別化の手法としての期待も広がっている。

図8　実験融合計算化学の概要
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