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実践的コンピュータ化学のための方法論 

1    電子論：量子化学(QC)、量子力学(QM) 

2    古典原子論：分子動力学法(MD)、分子力学法(MM)、
モンテカルロ法(MC) 

3     化学反応ダイナミックス：量子分子動力学法
(QCMD;Car-Parinello法) 

4    メソ・マクロモデリング：動的モンテカルロ法(Kinetic 

MC)、反応工学、機械工学的手法(FEM, CFD) 

5    インフォマティックス：人工知能(AI) 、ニューラルネット
(NN)、データベース(DB) 

6    可視化： コンピュータグラフィックス(CG) 、バーチャ
ルリアリティ(VR) 

７ 実験融合コンピュータ化学（計測シミュレーション） 





量子化学 

Hamiltonian Energy eigenvalue 

Wave Function 

密度汎関数法 (DFT法） 

Hatree-Ｆock, PostHF法 (ab-initio法） Gaussian etc 

Dmol３ ADF etc 

周期表の全ての元素に対する非経験的定量計算が実現 

（第一原理計算） 



Periodic Table 



実践的コンピュータ化学のための方法論 

1    電子論：量子化学(QC)、量子力学(QM) 

2    古典原子論：分子動力学法(MD)、分子力学法(MM)、
モンテカルロ法(MC) 

3     化学反応ダイナミックス：量子分子動力学法
(QCMD;Car-Parinello法) 

4    メソ・マクロモデリング：動的モンテカルロ法(Kinetic 

MC)、反応工学、機械工学的手法(FEM, CFD) 

5    インフォマティックス：人工知能(AI) 、ニューラルネット
(NN)、データベース(DB) 

6    可視化： コンピュータグラフィックス(CG) 、バーチャ
ルリアリティ(VR) 

７ 実験融合コンピュータ化学（計測シミュレーション） 



Ultra Accelerated QCMD Method：優れた要素手法の開発 

New Scheme based on Tight-Binding Quantum Chemistry Method 

Quantum Chemistry Calculation 
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三次元多孔質構造シミュレータＰＯＣＯ２ 

○二次元断面表示 

○多孔質構造三次元表示 

「粒子」を基本単位 

として様々な多孔質 

構造を再現 

2成分 

多層構造 

柱状構造 

被膜構造 

2次粒子 



nm level

μ m level

mm level

スタート

ゴール

スタート

ゴール

スタート

ゴール

スタート

ゴール

計算方法 

階層構造 

 原子レベルでの 

 計算結果を積み上げて 

 マクロスケールの 

 電気伝導特性を求める 

μm・mmスケールの電気伝導シミュレーション  

・各セルの電気伝導特性を数値化してブロック化⇒多層構造 



「産業革新のための実践的マルチレベルコンビ計算化学」 
オリジナルに開発した計算化学ソフトウェア 

ペガサスソフトウェア(株)及び(株)菱化システム 

から販売中の開発ソフトウェアパンフレット 



産業革新のための実践的マルチレベルコンピュータ化学 
東北大学未来科学技術共同研究センター宮本研究室 

長寿命・高信頼性・省エネ自動車・機械部品、材料開発を先導するマルチレベル・トライボロジーシミュレータ 

化学・機械工学
融合領域の発展

医工学領域への展開

安全・安心社会、
低環境負荷・

省エネルギー社会への貢献

フリクションフリー技術：
超低燃費
自動車

http://car.nifty.com/ess/view/car/

motorshow/detail/a_5228.htm

http://www.mssc-corp.co.jp/

isots16949.html

しゅう動部長期安定性：
故障・不具合フリー技術

マルチレベル
計算化学の発展

量子力学
電子

スケール

分子軌道

分子動力学
~101

ナノメートル
スケール

連続体力学

実機・実デバイス
スケール

化学・機械工学
融合領域の発展

医工学領域への展開

安全・安心社会、
低環境負荷・

省エネルギー社会への貢献

フリクションフリー技術：
超低燃費
自動車

http://car.nifty.com/ess/view/car/

motorshow/detail/a_5228.htm

http://www.mssc-corp.co.jp/

isots16949.html

しゅう動部長期安定性：
故障・不具合フリー技術

マルチレベル
計算化学の発展

量子力学
電子

スケール

分子軌道

分子動力学
~101

ナノメートル
スケール

連続体力学

実機・実デバイス
スケール

自動車エンジン、後処理システム開発を強力に支援する マルチレベルハニカム触媒シミュレータ 
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中性子線回折シミュレータ

ラマン分光シミュレータ

「本物」の原子・分子構造を描き出す。本物シミュレーションの実現
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EXAFSシミュレータ

各種計測シミュレータにより実験と計算化学を統合
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各種計測シミュレータにより実験と計算化学を統合

Linear Motor 

Sensor 

 Normal 

force 

Sensor 

Tangentiel 

force 

Alternatif Motion 

多くの企業と永年の連携で培ってきた世界的にも競争力をもつソフトウエア技術・ノウハウを、
産学官金連携により地域の発展にも役立てられたらと期待しています。 

オリジナルなソフトウエア群に
よる国内外の多彩な企業との

豊富な連携実績 

自動車企業 

企業の皆様へ 

Additives 

蓄電池・燃料電池・太陽電池
など次世代自動車に不可欠な
電池開発、設計を支援する  

マルチレベル電池シミュレータ 

計測とモデリング技術を融合し、実
材料の開発に不可欠な界面、表面

の構造解析を推進 

多数の教員、研究員、技術スタッフ、プログラマーが協力して
産学連携を必ず成功に導く強力な支援体制 

自動車部品
企業 

機械企業 

重工業企業 石油企業 

ガス企業 

化学企業 

電力企業 

ソフトウエア企業 水処理企業 

医薬品企業 

文部科学省地域イノベーション戦略支援プログラム  次世代自動車宮城県エリア 
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  環境保護のための触媒化学 
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図 

自動車排気ガス浄化のための三元触媒システム 

トヨタ自動車が世界に先駆けて実用化（１９７７年） 

日本の自動車関連産業
との連携により世界最
強のコンピュータ化学
システム構築できるは
ず 
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貴金属の優れた機能の解明：水素のスピルオーバー現象 

Al2O3 

Pt19 cluster 

H2からの 

原子状Hの生成 

どこまで貴金属を削減できるか 



H-velocity 

Parameter used between H-Al2O3 

 
Morse 7.8[kcal/mol] 1.98[1/A] 1.98[A] 

22459m/s 

19469m/s 

Initial rate of H 

22459 m/s 

   

Effects of -Al2O3 supports on H adsorption 



It calculates repeatedly. 

22459m/s 

19469m/s 

1 Collision. 2 Collision 3 Collision 

4 Collision 

It decelerated little by little whenever colliding and it 

adsorbed on the Al2O3 surface after the fourth collision 

19469m/s 17002m/s 

10928m/s 

吸着 

17002m/s 10928m/s 

MD calculation & adsorption of spillover H atom in Al2O3 surface 



Movies 

Spilt-over 

hydrogen atoms 

are very reactive to 

reduce CeO2 and 

produce H2O and 

oxygen vacancy. 

3900 m/s   

CeO2 

H 
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Movie 

Molecular H2 

cannot reduce 

CeO2 easily even at 

a temperature as 

high as 873 K 

3900 m/s 

H2 

CeO2 



Molecular Dynamics Static Monte-Carlo     

Acta materialia 47-3, 1007, 1999 

Kinetic Monte-Carlo 

Too short “ps” for aging simulation 

PGM  Pt  Pd  Rh 
Potential Catalysts 

Supports  

Non real-time 

γ-Al2O3, CeO2, ZrO2 

Re-Design   
Time（s） 

Sale  

Computational Materials Science 14, 125, 1999 Acta Materialia 55, 4553, 2007  

Unrealistically-simple   

Surface Evolving Dynamics 

Speed (km/h） 

NG 

貴金属、レアアース等有効利用のための自動車触媒シミュレーション手法開発 

Check Durability 

Theoretical Works Background  

OK 

Aim Multi-scale Simulation is applied for theoretical study on durability of catalyst.  

Macro            Micro 

Sintering 
Behavior Diffusivity 

Pt 
▼ 

Supports  Supports  
Ultra Accelerated Quantum 
Chemical Molecular Dynamics 2 



DS0： Diffusion coefficient of supports 

Es ： Activation energy for grain growth of supports  

rS   ：support radius 
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Support 

Es’ Es Es’＜ Es 

EM’＞EM 

Support’ 

Supported 
 metals 

DM0：Diffusion coefficient of supported metals 

EM ：Activation energy for sintering of metals  

rM ：metal radius 

自動車触媒の劣化予測シミュレータ開発 

Diffusion of Supports: Al2O3, ZrO2, CeO2  

Diffusion of Supported Metals: Pt, Pd, Rh 

n  ：Grain-size exponent    R ：Universal gas constant    T ：Absolute temperature  

Reaction 



Modeling 3D support metal oxides  

z 

y 

x 

Algorithm of ３D-Sintering Simulator;  SINTA 

Read coordinates of Supports and Supported Metals 

Support precious metals on the support  

Decide diffusion direction of supported 

particles and supports by random number  

Judge Agglomeration of supported metals   

( )xp D r t   D［m2/sec］：Diffusion Coefficient  

r［nm］: Radius of supported particles 

Output of calculation results   

Average migration distance of supported metals   

Transfer supported metal particles  

Pt 

Time 

Collision 

Support 

Grain   
 growth 

Time 

Continue for set steps   

Pt 

＋ 

nm-scale  

μm-scale  
Support Metal Oxides 

Supported Metals 

⊿xp  

unit of Hour, Day 
for realistic aging scale  4 



           [m2/s]  [kJmol-1]                    [m2/s]   [kJmol-1]          [m2/s]   [kJmol-1] 

Ds0       7.0E4   Es 567 Ds0_tetragonal  2.9E4    Es 506 Ds0       46            Es 458 

Ds0_monoclinic 1.0E4    Es 360 

DM0     1.0E-16  EM 108 DM0             1.8E-10  EM 113 DM0     1.0E-20    EM 124 

Model & Condition for Macro-Scale Sintering Simulation 

cell size x=0.1μm, y=0.2μm, z=0.2μm Model  

γ-Alumina 

Pt 

x 

y 

z 

Ceria 

x 

y 

z 

Supported Pt amount: 2wt% 

Zirconia Pt/CeO2 Pt/ZrO2 
Pt/Al2O3 

Table. Parameter for sintering simulation at 800.0 ℃, 5 hours with ⊿t=0.01 s/step 

))/(exp()2()( 0 RTErDrD S
n

SSS  

x 

y 

z 

))/(exp()2()( 0 RTErDrD M
n

MMM  
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 自動車エンジンと摩擦・摩耗 

境界潤滑条件 

－エンジン内部－ 

ピストンリングとシリンダーの
接触部 



エンジンを摩擦・磨耗から守る潤滑油添加剤 

 潤滑油添加剤 

基油 

添加剤 

15~25% 

潤滑油の構成 

酸化防止剤 

清浄分散剤 

粘度指数向上剤 

摩擦低減剤 

摩耗防止剤 

添加剤の種類 

モリブデンジアルキル 

ジチオカルバミン酸 (MoDTC) 

O 

S 

Mo 

アルキル基 

N 

通常はオイル(基油）中 

に溶けているが、厳しい 

摩擦表面上で分解し、 

MoS2を超低摩擦表面 

を形成、エンジンを守る 

と言われているがよく分 

かっていなかった。 



摩擦磨耗専用シミュレータ（Tribosim)の開発と応用 

Fe S  Mo 

圧力 

移動 

固定 

分子動力学法に多くの新しい手法を加え、摩擦・磨耗を原子・分
子レベルで的確に解析できるように工夫 

温度 : 300 K 

圧力 : 0.5 GPa 

移動速度 : 100 m/s 

z 

x 


W

F


垂直加重 

摩擦力 

摩擦係数（μ） 



Fe 

Mo 

S  



層状 MoS2 Tトライボ薄膜の形成ダイナミックス 

60 ps 30 ps 

15 ps 0 ps 

Fe S  Mo 

MoS2分子間のトライボ化学反応により６方晶結晶構造が形成される.  

z 

x 
y 

Fixed Layer 

Pressure 

Move 
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数

 

0.4 
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0.8 

1.0 

1.0 1.5 2.0 

時間 (ns) 

0 
0 

0.2 

2.5 

アモルファス状態のため層
間の結合が強く、大きな摩

擦係数を示す 

摩擦係数=0.006 

超低摩擦状態形成過程のシミュレーション 

摩擦環境下で徐々にMoS2潤滑被膜が形成され、超低摩擦状態が形
成されて行く 

機械工学・自動車分野へのインパクト 
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マルチレベルトライボロジーシミュレータの開発 

化学・機械工学 
融合領域の発展 

医工学領域への展開 

安全・安心社会、 
低環境負荷・ 

省エネルギー社会への貢献 

トライボロジー分野における 

ミクロ・メソ・マクロ連携マルチレベルシミュレーションの実現 

フリクションフリー技術： 
 超低燃費 

 自動車 

http://car.nifty.com/ess/view/car/ 

  motorshow/detail/a_5228.htm 

http://www.mssc-corp.co.jp/ 

      isots16949.html 

しゅう動部長期安定性： 
 故障・不具合フリー技術 

マルチレベル 
計算化学の発展 

量子力学 
電子 
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分子軌道 

分子動力学 
~101 

ナノメートル 

スケール 

連続体力学 

実機・実デバイス 

スケール 
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産業革新のための実践的マルチレベルコンピュータ化学 
東北大学未来科学技術共同研究センター宮本研究室 

長寿命・高信頼性・省エネ自動車・機械部品、材料開発を先導するマルチレベル・トライボロジーシミュレータ 
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自動車エンジン、後処理システム開発を強力に支援する マルチレベルハニカム触媒シミュレータ 
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各種計測シミュレータにより実験と計算化学を統合

中性子線回折シミュレータ

ラマン分光シミュレータ

「本物」の原子・分子構造を描き出す。本物シミュレーションの実現

赤外分光シミュレータ

紫外可視分光シミュレータ

TEMシミュレータ

SEMシミュレータ

STMシミュレータ
Sample

Probe

Sample

ProbeAFMシミュレータ
X線回折シミュレータ

-10

-9

-8

-7

-6

-5

-4

-3

-2

-1

0

0

0.5

1

1.5

2

2.5

3

3.5

4

4.5

0 500 1000 1500 2000
Wave Length[nm]

O
sc

ill
at

or
 S

tr
en

gt
h

0

0.5

1

1.5

2

2.5

3

3.5

4

4.5

0 500 1000 1500 2000
Wave Length[nm]

O
sc

ill
at

or
 S

tr
en

gt
h

EXAFSシミュレータ

各種計測シミュレータにより実験と計算化学を統合

Linear Motor 

Sensor 

 Normal 

force 

Sensor 

Tangentiel 

force 

Alternatif Motion 

多くの企業と永年の連携で培ってきた世界的にも競争力をもつソフトウエア技術・ノウハウを、
産学官金連携により地域の発展にも役立てられたらと期待しています。 

オリジナルなソフトウエア群に
よる国内外の多彩な企業との

豊富な連携実績 

自動車企業 

企業の皆様へ 

Additives 

蓄電池・燃料電池・太陽電池
など次世代自動車に不可欠な
電池開発、設計を支援する  

マルチレベル電池シミュレータ 

計測とモデリング技術を融合し、実
材料の開発に不可欠な界面、表面

の構造解析を推進 

多数の教員、研究員、技術スタッフ、プログラマーが協力して
産学連携を必ず成功に導く強力な支援体制 

自動車部品
企業 

機械企業 

重工業企業 石油企業 

ガス企業 

化学企業 

電力企業 

ソフトウエア企業 水処理企業 

医薬品企業 

文部科学省地域イノベーション戦略支援プログラム  次世代自動車宮城県エリア 



成果と今後の課題 

・若い世代による更にインパクトのある学術研究、産学連携 

 研究、社会貢献 

・新しい社会ニーズ、トレンドへの先進的対応 



グローバル・ローカルな研究の進展と環境・安全・安心分野への展開 

教員、研究員、技術スタッフ、 
プログラマーの強力な支援体制による 

地域企業との連携を推進 

環境・安全・安心シミュレーションの展開 

世界企業との連携を推進 

 

Post-Project 未来への展望 

宮城県、地域企業と次世代自動車触媒に関する応用研究を実施。ハニ
カムコート実習などを通じ、大学の最先端技術のノウハウを宮城県産業
技術センターと共有。 
スキー競技のワックスを製造しているガリウム（仙台市）との共同研究で
は、実験・計測技術に計算化学を取り入れた「実験融合計算化学」をス
キー用ワックスに適用するなど地域の産学官連携を推進している。 

東日本大震災を契機に、様々な分野で環境・安全・安心への関
心が拡がっている。自動車産業、エネルギー産業など多彩な分
野の環境・安全・安心シミュレーションを推進している。 

東日本大震災により原子力発電は
大きな事故を引き起こしたが、それ
からの復旧は最重要な課題である。
同時に、原子力システムの安全・安
心を飛躍的に向上させることにも取
り組んでいる。 

共
同 

JAEA 
その他企業 

宮本 

研究室 

スキー滑走面

滑走面

ワックス ワックス

滑走前 滑走後

摩
擦
係
数

ワ
ッ
ク
ス
の
摩
耗
量

← 摩擦係数 ワックス摩耗量 →

滑走時間

雪面 滑走面

Courtesy of JST news 

国内に拠点を置く企業との連携については、引き続き多彩な分野で強
力な連携を進めているが、海外に拠点を置く世界企業との連携も進ん
でいる。例として、フランスTOTAL社とは、共同でエンジンオイルに関
する応用研究を実施。若手研究者を研修生として受け入れ、独自に開
発したマルチトライボシミュレータの知識、ノウハウを伝授している。 

ミクロ-メソ-マクロ シームレスシンクロナイザー 

可視化・シミュレータ 
Automotive Transmission Synchronizer 

Seamless Modeling/Simulation of Practical Tribological System 

Mesoscopic tribo-surface Macroscopic tribo-surface  Atomistic tribo-surface 

世界的な展開が不可欠な自動車産業、エネルギー産業分野などに加え、日常に
ある製品の汚れ、悪臭、耐久性、安全性などにもコンピュータ化学を活用し、地
域の製品の世界的なブランド力の向上にも貢献する。 

シクロペンタン
カルボン酸 

酪酸 

(Butyric Acid) 
アセトン

(Acetone) 

ニコチン
(nicotine) 

トルエン
(Toluene) 

H 

C 

N 

O 

独自ソフトウェアによる悪臭汚れ分子除去反応機構の解明 

ニコチン分子 

 →Hが引きぬかれて分子構造が変化、分解 
 

OHラジカル 

 →H2Oになる 

OHラジカル：活性酸素 

(プラズマイオンクラスタから発生) 

OHラジカルがニコチン分子を攻撃 

東北大学未来科学技術共同研究センター宮本研究室 

               

文部科学省地域イノベーション戦略支援プログラム  次世代自動車宮城県エリア 

様々な臭いや汚れの分子 

ニコチン分子 

共同研究課題から見る新しい社会ニーズ 

東日本大震災以降の歩みと今後の展望 



Agenda 

１ 東北大学未来科学技術共同研究 
センター(NICHe)における産学連携
研究 

 

２ コンピュータ化学による産学連携
研究:成果と課題 

 

３ 日本工学アカデミーへの期待 



産学連携研究の飛躍的な発展
のための課題 

• 大きな社会、経済インパクトを実
現するための（長期的な）戦略 

• 世界からもっと大きな研究資金を
獲得するための組織的な戦略、
国際的なアライアンス実現 

 

工学アカデミーへの期待 

 


