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概要（２００字以内） 

次世代の触媒開発技 

術の実現には、化学反 

応のより高度な電子・ 

原子レベル制御が強く 

求められている。その 

実現には、第一原理計 

算が可能とした単純な 

化学反応解析のみなら 

ず、「化学反応と電場、 

光、摩擦、流体、衝撃、 

伝熱など」が複雑に絡 

み合ったマルチフィジックス現象の高精度シミュレーション技術の開発が必須課題である。最

近、日本においてSCF-Tight-Binding量子分子動力学法に基づくマルチフィジックスシミュレ

ータの開発など先駆的研究が行われており、早急な発展が求められる課題である。 

現状と最前線 

 次世代の触媒開発技術として、理論化学・計算化学を活用した高効率かつ高精度な触媒設計

手法の確立が求められている。特に、より高度化が求められる昨今の触媒開発技術においては、

化学反応ダイナミクスのより精密な電子・原子レベル制御が強く求められている。これまで、

第一原理計算手法が活性点近傍における触媒反応機構解析、触媒活性評価、触媒機能解析など

に大きな貢献を果たしてきた。しかし、より高度な触媒反応制御には、第一原理計算が可能と

した単純な化学反応解析のみならず、「化学反応と電場、光、摩擦、流体、衝撃、伝熱など」

が複雑に絡み合ったマルチフィジックス現象の高精度シミュレーション技術の開発が必須課

題である。例えば、燃料電池触媒の設計には「化学反応と電場と流体」、光触媒の設計には「化

学反応と光」、メカノケミカル触媒の設計には「化学反応と摩擦」、触媒合成反応の設計には「化

学反応と流体」、「化学反応と衝撃」などのマルチフィジックス現象の解明が必須課題である。

しかし、現状ではこのようなマルチフィジックス現象を解明可能なシミュレーション手法はほ

とんど確立されていない。 

最近、日本においてSCF-Tight-Binding量子分子動力学法に基づくマルチフィジックスシミ
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ュレータの開発という先駆的な研究開発が開始されている[1]。具体的に、下図に示すような

化学反応を含むマルチフィジックス現象が重要な役割を果たす燃料電池、光触媒、触媒合成な

どへの応用展開が図られている。特に、第一原理分子動力学法では困難な大規模計算を実現す

るために、SCF-Tight-Binding 理論、部分対角化法、動的ハイブリッド法などの独自理論が開

発され、飛躍的な高速計算が実現されている。今後、更なる高速計算技術、大規模計算技術の

発展とともに、化学反応と電場、光、流体、摩擦、衝撃、伝熱などが複雑に絡み合ったマルチ

フィジックス現象を高精度にシミュレーションする技術の確立が求められる。 

[1] 久保百司、坪井秀行、古山通久、宮本 明、応用物理、74 (2005) 1052-1059. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

将来予測と方向性 

・５年後までに解決・実現が望まれる課題 

 SCF-Tight-Binding量子分子動力学法に基づくマルチフィジックスシミュレータの開発 

 数千原子からなる大規模系の量子分子動力学計算を可能とする高速・大規模計算理論の開発

 励起状態ダイナミクスを大規模系で計算可能な量子分子動力学法の開発 

・１０年後までに解決・実現が望まれる課題 

 数万原子からなる大規模系の量子分子動力学計算を可能とする高速・大規模計算理論の開発

第一原理分子動力学法に基づくマルチフィジックスシミュレータの開発 
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