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成 果 の 概 要 
                           福井謙一記念研究センター 

                         センター長 赤木和夫 
シンポジウム名： 

複雑・複合系の理論計算科学に関する日・仏・スペイン合同シンポジウム  
Japan-France-Spain Joint-Symposium on Theoretical and Computational 
Science of Complex Systems 

 
開催期間：平成２８年１０月２６日―２８日 
 
概     要: 

本シンポジウムは、化学を中心とし、生物、物理にまたがる複雑な系にたいする理論･計算

科学研究に関する最近の話題に焦点をしぼり、京都大学福井謙一記念研究センターにおいて、

平成２８年１０月２６日(水)から２８日（金）の３日間に亘り、開催された。Plenary Talk ３

件、Invited Talk 31 件、ポスター発表５２件、総参加者９5 名（内、日本からは日本在住の

外国人ポスドク１２名を含む７６名、フランスから１０名、スペインから９名）の予想以上の

参加者を得て、盛会裏に終了した。 

 

シンポジウムの内容: 

理論計算科学は、理論的手法、計算機、計算アルゴリズムの進歩により、長足の発展を遂げ、

今や化学、物理、生命科学分野の研究で欠くことの出来ない研究手法となっている。特に、実

験的な手段が限られている複雑・複合系の研究分野では、理論計算科学への期待が大きい。特

に、化学分野ではそのような複雑系が、最近の研究の中心となっている。例えば、健康的な環

境を保持するために必要不可欠な触媒のほとんどは複雑な構造を持つ複合系である。例えば、

自動車排気ガス浄化触媒では、金属微粒子や複合金属微粒子が金属酸化物に担持されており、

その上で複雑な化学反応が進行している。そのような複雑･複合系を研究し、新しい触媒を開

発するためには、化学と物理の融合研究が必要である。また、生命科学では、酵素や細胞など

が研究対象であるが、それらの生体の中での機能は化学反応に基づく場合が多い。しかし、分

子のレベルから酵素や細胞の科学を解明することは依然として容易でなく、生物、医学、化学

の融合が不可欠である。 

これらの研究対象は、複雑であり、実験的手法のみでは分子レベルでの理解を達成すること

は困難である。したがって、実験化学、物理、生命科学と同時に、理論計算科学的研究の進展

が不可欠である。化学、物理、生命科学における理論的研究手法には共通性も多く、理論計算

を中心とした、これらの領域の融合は科学の進展のため不可欠である。 

本学は、福井謙一博士の存在により、特に化学および生命科学分野で計算科学研究が歴史的

に盛んであり、わが国はもとより世界レベルで先導的な研究を進めてきた。フランスでは伝統

的に、材料化学や触媒、生命化学と理論化学研究が結びついており、また、スペインでは、触

媒化学と量子化学研究が結びついた研究が行われている。本シンポジウムでは、当センターが
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わが国の窓口となり、本学を中心としたわが国の若手、中堅研究者に、フランス、スペインか

らの若手、中堅研究者を加えて、理論計算科学を機軸とする融合研究領域への展開と国際的な

共同研究の深化を目指しつつ、触媒や生命科学に関連した複雑・複合系に関する理論計算科学

に関する研究成果を互いに紹介しあい、議論を深めた。 

Plenary Talk は中辻博博士(京大名誉教授)、Odile Eisenstein 博士 (仏 Monpellier 大学名

誉教授)、Feliu Maseras 教授（スペイン Institute of Chemical Research of Catalonia）が

行った。中辻博士は、材料化学とその応用において重要な基盤となる励起エネルギーの高精度

理論計算法である SAC-CI 法の基礎と最近の展開、応用を講演し、聴衆を魅了した。Eisenstein

博士は実験化学で重要な解析手法であるＮＭＲスペクトルを最新の相対論効果を考慮した計

算法から検討し、化学的視点から、どのように重要な知見を得るか、講演した。Maseras 教授

は最近の実験化学分野で注目されている、金属錯体を用いた水からの酸素発生メカニズムの理

論的研究を紹介した。この反応は人工光合成系の開発に関連した基礎的なものであり、何れも

聴衆から多くの質問が出され、活発な質疑応答が行われた。 

招待講演は日本から若手研究者を含む１５名、フランスから８名(当初、９名予定していた

が、体調不良のため１名欠席し８名となった)、スペインから８名で行われた。 

第１日目では中井浩巳教授がＤＦＴＢ法とＤＣ法を組み合わせた高速第一原理ＭＤシミュ

レーションによる二酸化炭素の塩基への吸収反応の理論的研究を、倉重祐輝がＤＭＲＧ－ＣＡ

ＳＰＴ２法による擬縮体系の電子論研究を、A. Lledos 教授が有機金属と酵素を組み合わせた

人工酵素による化学反応の理論的研究、N. Lopez 教授が担体上の単原子金属による触媒反応の

理論的研究を紹介した。夕方からは、ポスターセッション参加者の１２名による Poster Short 

Talk が行われ、主に若手研究者が各自の研究のハイライトと要点を紹介し、その後、ポスター

セッションが行われた。軽食をとりながら、熱心な議論が行われ、予定をオーバーして９時近

くまで続いた。 

第２日目では、材料系の講演が行われ藤井幹也博士が有機太陽電池の電子―ホールの移動過

程を分子動力学計算と量子化学計算を組み合わせて解析した結果を紹介し、生命科学関係では、

林重彦教授が分子動力学計算と量子化学計算を自己無撞着的に使用した酵素反応の理論解析

を、高田彰二教授が疎視化ダイナミクスによる膜タンパクの理論研究を、V. Moliner 教授がＱ

Ｍ－ＭＭ法を用いた抗体触媒反応の理論研究を、S. Matrin-Santamaria 教授が抗体に関する分

子動力学研究成果を紹介した。   

第３日目では、主に、物理との境界領域の理論研究の発表が行われ、例えば、福田良一博士

が圧力効果を取り込んだＳＡＣ－ＣＩ法の開発と高圧化での吸収スペクトル研究を、阿部穣里

博士は原子核の Charge Conjugation Parity の破れに関する精密な量子化学計算結果を、常行

真司教授は凝縮系物質の熱伝導に関する理論的アプローチを、M. Swart 教授は遷移金属化学種

のスピン状態に関するＤＦＴ研究成果を、J. Contreras-Garcia 教授は量子化学計算結果を電

子対結合の古典的概念に対応した解析で理解する理論研究を紹介した。 

以上の３日間のシンポジウムにより、化学を中心とした複雑系物質の理論計算研究に関する

集中的な議論を行い、現時点での成果を確認すると共に、次世代への展開の方向性を明らかに

することが出来た。 
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