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量子力学が明らかにした物質の姿

• 身の回りのすべての物質は原子核と電子からできている 

• 原子核は硬くて重いツブツブ 

• 電子は糊(のり)の役目を果たしている 

• 電子の糊が原子核の間を繋ぎとめて分子や結晶を作り出す



ダイヤモンドの電子状態

赤～黄色の場所は電子密度が高い

第一原理計算による電子密度計算



この式は、波動関数という“波”が空間
を伝わっていく様子を記述している。
ただ、この波は普通の波ではなく、

実部と虚部をもつ複素数の摩訶不思議な波
だ。波だから、２つの波がぶつかると干渉し
て、打ち消し合ったり、強め合ったりする。
光の波、すなわち、質量のない光子だけでな
く、通常は粒だと思われている電子でさえも、
ナノスケールでは波としてあらわされ、干渉が
起こるというのが、シュレディンガー方程式
の教えるところだ。その干渉が、日常の

ニュートン方程式とは違う、超伝導や超流
動などに代表される量子力学特有の振る舞
いを呼び起こす。シュレディンガー方程式を
解くことで、物質の電子に関わる性質はほ
ぼ全てが分かることになる。 

ハミルトニアン H は、一般的に運動エネル
ギーとポテンシャルエネルギーの項からなる。
もしハミルトニアン H に含まれるポテンシャ
ルエネルギーが時間に依存しない(時刻 t を
陽に含まない)場合、シュレディンガー方程
式はある定数 E を用いて 

という形に書き換えることが可能である。こ
れを“時間に依存しないシュレディンガー方
程式”と呼ぶ。
その波動関数は、定在波のように複素空間
をくるくる振動するだけで、粒子の存在確率
は時間変化しない。このような特別な波動
関数を“固有状態”と呼ぶ。 

物質の性質は電子の固有状態に大きく影響
されるため、時間に依存しないシュレディン
ガー方程式を解いて、固有状態を計算する
ことが重要になる。単一粒子の場合には、
ハミルトニアンは 

のような簡単な形であたえられる。

ここで V は原子核のつくる静電ポテンシャル
など、粒子が受けるポテンシャルエネルギー
をあらわす。例えば水素原子については、解
析的にシュレディンガー方程式を解くことが
可能であり、おなじみのs軌道、p軌道、
道といった電子の波動関数が得られる。上
の図に解の一例を示す。 

電子の数が増えるにつれて、計算機でシュレ
ディンガー方程式を解くのに必要な時間は、
指数関数的に大きくなる。そのため、大きな
分子や、半導体などの固体についてシュレ
ディンガー方程式を解くことは、現代のスー
パーコンピュータの力をもってしてもほぼ不
可能である。そのような系の電子状態を現
実的な時間で求めるために、ハートリー・
フォック方程式やコーン・シャム方程式など
様々な近似理論が構築されてきている。

量子の世界の基本方程式

シュレディンガー
方程式

i：虚数単位

Ψ：波動関数。
 絶対値の二乗がある
 時刻の場所ごとの
 粒子の存在確率を
 与える

H：ハミルトニアン。
 粒子のエネルギーを
 あらわす演算子 

あいえいちばー でるぷさい でるてぃー いこーる　
えいち ぷさい

物質の振る舞いをつかさどる量子力学の基礎方程式。
量子力学の世界では、全ての物質は粒子ではなく
波としての性質をもつ。シュレディンガー方程式の中では、
物質の運動は位置と運動量ではなく、
“波動関数”という波であらわされる。

 t : 時刻

水素原子での
電子固有状態

ℏ：プランク定数 h を
 2π で割った量
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「計算機シミュレーション」するとは？
なるほど、え？　え？　ということは(* ロ゚ )゚

これが全部で・・・・１億個あるという事ですか？？

はい。１億個の方程式です。全部は書けないですけど、最初の
ほうだけ具体的に書いてみましょう。上の方程式は１個の方程式
に見えるけれども、実際は空間の各点ごとに方程式が存在する。
つまり i, j, k にそれぞれ 500通りの値を入れた約１億個の方程式
があります。最初のいくつかを書いてみると

これが１億行以上も延々と続きます。さらにこの式を注意深く見
ると、例えば ϕ2,1,1 は最初の式だけでなく、２番目、３番目の式に
も現れています。つまり全体として１つの巨大な連立方程式と
なっていて、全てが同時に成り立つような解、１億個の ϕ i,j,k を見
つける必要があるのです。

工エェ（ д́` ）ェエ工  こんなの不可能じゃん！！！！！！！！（笑）
１億元連立方程式…。すご～～おおお！
これは人が計算できるレベルじゃないですね～。
これをコンピュータに解かせるわけですね。

はい。もう人力では解けません。計算機の出番です。2016年
時点での一般的なパソコンだと、１秒間におよそ1000億回
(100,000,000,000 回) くらいの足し算、引き算、掛け算を行う
ことができます。

え－－－－！　意外とすご－－い。ネットとか見てたりするだ
けですけど、パソコンの中では四則演算して成り立ってい
るんですもんね。もっと有効に使わないと…（笑）。

日本で最も速いスーパーコンピュータ「京」だと、１秒間におよ
そ１京回(10,000,000,000,000,000回) もの計算ができます。ち
なみに人間が１秒間に１回計算できるとしても、１京回の計算
には３億年かかりますよ。

恐竜が余裕で絶滅しちゃう（笑） 。じゃ、さっきの１億
個の方程式なんて、ふつうのパソコンでも、１秒もかか
らず解けるんですね～ラクチン！　ラーメンも作れませ
んね。せめて３分欲しい！

１秒で解けるなんて、とんでもない！　それでは次の扉へ！

あっそれ僕の役！　音だけ言います！　ババーン。

• シュレディンガー方程式から出発 

• 少し簡単な方程式 (コーンシャム方程式) に直す (近似) 

• 微分や演算子の記号を足し算・引き算・掛け算・割り算だ
けを使って書き直す (差分法) 

• 一度に方程式を解くことはできないので、正しい解にた
どり着くまでひたすら何度も繰り返す (逐次近似)



電子書籍「ケイサン ブッシツ カガク」

世の中の現象の多く（もしかしたらすべてかもしれないが、まだわかっていない）は、
ある規則性をもって変化している。
熱の伝わり方も、水の流れも、果ては量子状態から銀河系の渦の形成まで、
何らかの規則性を持つ。
この規則性は「法則」とよばれ、
方程式で書くことができる。

方程式はそこに書かれているもの（時間や重さなど）の関係を表しており、
方程式を「解く」とは、式にすでにわかっている情報を入れて、
わかっていないものを求めるということである。
つまり方程式を使えばコンピュータの中に世界を再現し、
シミュレーションによって何が起こるかを「予言」することが可能になる。

世界は方程式でできている
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この式は、波動関数という“波”が空間
を伝わっていく様子を記述している。
ただ、この波は普通の波ではなく、

実部と虚部をもつ複素数の摩訶不思議な波
だ。波だから、２つの波がぶつかると干渉し
て、打ち消し合ったり、強め合ったりする。
光の波、すなわち、質量のない光子だけでな
く、通常は粒だと思われている電子でさえも、
ナノスケールでは波としてあらわされ、干渉が
起こるというのが、シュレディンガー方程式
の教えるところだ。その干渉が、日常の

ニュートン方程式とは違う、超伝導や超流
動などに代表される量子力学特有の振る舞
いを呼び起こす。シュレディンガー方程式を
解くことで、物質の電子に関わる性質はほ
ぼ全てが分かることになる。 

ハミルトニアン H は、一般的に運動エネル
ギーとポテンシャルエネルギーの項からなる。
もしハミルトニアン H に含まれるポテンシャ
ルエネルギーが時間に依存しない(時刻 t を
陽に含まない)場合、シュレディンガー方程
式はある定数 E を用いて 

という形に書き換えることが可能である。こ
れを“時間に依存しないシュレディンガー方
程式”と呼ぶ。
その波動関数は、定在波のように複素空間
をくるくる振動するだけで、粒子の存在確率
は時間変化しない。このような特別な波動
関数を“固有状態”と呼ぶ。 

物質の性質は電子の固有状態に大きく影響
されるため、時間に依存しないシュレディン
ガー方程式を解いて、固有状態を計算する
ことが重要になる。単一粒子の場合には、
ハミルトニアンは 

のような簡単な形であたえられる。

ここで V は原子核のつくる静電ポテンシャル
など、粒子が受けるポテンシャルエネルギー
をあらわす。例えば水素原子については、解
析的にシュレディンガー方程式を解くことが
可能であり、おなじみのs軌道、p軌道、d軌
道といった電子の波動関数が得られる。上
の図に解の一例を示す。 

電子の数が増えるにつれて、計算機でシュレ
ディンガー方程式を解くのに必要な時間は、
指数関数的に大きくなる。そのため、大きな
分子や、半導体などの固体についてシュレ
ディンガー方程式を解くことは、現代のスー
パーコンピュータの力をもってしてもほぼ不
可能である。そのような系の電子状態を現
実的な時間で求めるために、ハートリー・
フォック方程式やコーン・シャム方程式など
様々な近似理論が構築されてきている。

量子の世界の基本方程式

シュレディンガー
方程式

i：虚数単位

Ψ：波動関数。
 絶対値の二乗がある
 時刻の場所ごとの
 粒子の存在確率を
 与える

H：ハミルトニアン。
 粒子のエネルギーを
 あらわす演算子 

あいえいちばー でるぷさい でるてぃー いこーる　
えいち ぷさい

物質の振る舞いをつかさどる量子力学の基礎方程式。
量子力学の世界では、全ての物質は粒子ではなく
波としての性質をもつ。シュレディンガー方程式の中では、
物質の運動は位置と運動量ではなく、
“波動関数”という波であらわされる。

 t : 時刻

水素原子での
電子固有状態

ℏ：プランク定数 h を
 2π で割った量
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世界最初のコンピュータが誕生してから約70年がたちます。
その間にコンピュータの演算速度は100兆倍以上にもなりまし
たが、コンピュータができることは、70年前からあまり変わって
いません。四則演算と条件分岐（値の大小によって次の動作を切り
換えること）だけです。第一原理計算による物質科学シミュレー
ションだけでなく、人体内のタンパク質、津波や地震、車や飛
行機、初期宇宙形成のシミュレーションにいたるまで全て同じ
です。基本方程式を四則演算の式に書き直して、膨大な繰り
返し計算を実行しています。

今後もスパコンの演算速度は、
どんどん速くなっていくんでしょうか？

しばらくの間はそうでしょう。
でもそうなると、逆にコンピュータが不得意なことが
どんどん目立ってきます。

不得意なことあるのですか？
黒ラブは恋愛がうまくいかないですけど∩ (〃・ω・〃) ∩

………。
足し算、引き算、掛け算は非常に得意ですが、割り算や条件
分岐はかなり苦手です。
まだあるのです。実は、コンピュータが一番苦手なことは、
データを移動させることです。
計算途中の変数の値は、「メモリ」と呼ばれる場所に一時的
に保管されていますが、次の繰り返し計算のためには、その
データをメモリからCPU まで持ってくる必要があります。

場合によっては、そのデータ移動には演算自体の100倍以上も
の時間がかかることもあるのです。

え！　意外！！　四則演算が速いだけではダメって言うこと
ですね。(*‘ω‘ *) 

それから最近のスーパーコンピュータは全て「並列計算機」。
並列計算機では、いろいろな計算を数万以上も並列にして同時
に実行することにより、演算性能を稼いでいますが、他のCPU 

で計算した結果を使うためには、通信ネットワークを使ってその
データを取ってくる必要があります。
このデータ転送には、メモリからのデータ移動よりさらに何倍も
の時間がかかります。

そうなんですね。確かにふつうにパソコン使って
ても、大きなファイルのコピーとかネットからの
ダウンロードとかは、時間がかかりますもんね。

つまり、より大規模のシミュレーションをより速く実行する
には、スパコンの演算性能の向上を待っていただけでは
ダメということです。新しい計算アルゴリズムに加え、
いかにデータ移動を抑えながら必要な計算を実行する
か。これまで以上に、スパコンを開発している人たちと
も共同して、考えていくことが必要だと思います。

計算科学の進化のために必要なこと。
コンピュータは××が苦手

そうして日々、計算科学が
前進するということですね！
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私たちが日常使っている電化製品には
永久磁石が組み込まれています。もっ
とも多く使われているのはフェライト磁石
ですが、近年は、高性能なネオジム磁
石の需要が増えてきました。特に、磁
石は電流を動力に変換するモーター #１

や、動力を電気に変える発電機の中で
も利用されていて、磁力を大きくするほ
ど機器を小型化できます。つまり、省エ
ネの実現につながるのです。こうしたこ
とから、ハイブリッド車や電気自動車、
風力発電機などでのネオジム磁石の使
用量が急増しているのです。
　ネオジム磁石 #2 は希少金属のネオジ
ム（Nd）を原料に使っているので高価で
すが、磁力はフェライト磁石の約4倍もあ
ります。ところが、ネオジム磁石には弱
点があります。耐熱性が低いので、自
動車の駆動モーターのように高温になる
用途には、そのままでは使えません。ジ
スプロシウム（Dy）を加えて耐熱性をもた
せているのですが、その使用量の急増
が問題になっています。ジスプロシウム
の埋蔵量はネオジムよりもはるかに少なく、
今後の安定した供給が危ぶまれている
からです。そこで、ジスプロシウムを使わ
ないで強力な磁石を開発しようと、世界
中で研究が進められています。

永久磁石 世界最強の磁石をつくるため
材料となる物質を探す──

自動車など高温環境で使うネオジム磁石の需要が急増しています。
希少金属に代わる材料が計算で求められ、
世界最強の性能を示す磁石薄膜の試作につながりました。

省エネ社会に不可欠な
高性能磁石

希少金属を使わず
高性能磁石を
つくれるか？
ネオジム磁石をこえる
新しい材料を発見、
磁石薄膜を試作！

ネオジム磁石の電気自動車や
モーターなどへの使用量が急
増しています。このまま増え続
けると、材料に使われている
希少金属ジスプロシウムの供
給が危ぶまれます。ジスプロ
シウムなしで高い性能を実現
しようと、開発に拍車がかかっ
ています。

25年前に研究されていた磁
石化合物NdFe11TiNの電子
状態を計算。さらに、化学
的な性質が近いNdFe12Nで
計算したところ、高い性能を
もつことがかわりました。実
験グループが薄膜を試作し
た結果、世界最強のネオジ
ム磁石をこえる性能が確認さ
れました。

#2
ネオジム磁石を
構成するNd2Fe14B
化合物の結晶構造

B NdFe

#1
自動車などの
モーターに使われて
いるネオジム磁石

 所属 
大学共同利用機関法人自然科学研究機構
分子科学研究所　理論・計算分子科学研究
領域　理論分子科学第一　信定グループ　
分子科学拠点研究員 
（我ながらすごく長い肩書きですね…）

 博士号 
東京大学工学系研究科博士課程修了 博士
（工学） 
（マテリアル工学専攻でした）

 趣味 
エレクトーンとテニスと囲碁 
（囲碁は子どものころから。高校のときに全国大会出場
経験あり）

 生年と出身 
1979年生まれ。茨城県 
（ほんとは生まれは愛知県。2歳のときに茨城へ）

 性格 
コツコツと集中するタイプ。温和 
（ほとんど怒りません）

 専門 
計算物性物理 
（数値計算によって物質の性質を解き明かす学問です）

 研究テーマ 
有機分子および金属クラスターの 
光学応答に関する大規模並列計算 
（すごい太陽光電池とか触媒が生まれるかも）

 尊敬する人 
数学者の秋山仁さん 
（とくに自分が高校生のころ。数学が好きだったので）

 研究で心がけていること 
妥協しないこと 
（でもfacebookのマークザッカーバークは、終わらせるこ
とが大事と言っていた。それも確かにね…。）

 生年と出身 
2012年生まれ。兵庫県

理化学研究所 計算科学研究機構(AICS)

 専門 
大量の足し算引き算などを超高速で行う、世界
最高水準の計算機。1秒間に1京回の計算が
できます。自然現象などを方程式で表し、
プログラムに書き直してスパコンに計算させる
ことで、現実空間ではとてもできないような大
規模な実験や、超ミクロな実験、超危険な実
験、時間とお金がべらぼうにかかる実験などを、
コンピュータ内で精密にシミュレーションする
ことができるようになります。ただし、「京」は
車にたとえたらF1のレーシングカー。性能を
最大限に引き出すプログラムを書くためには、
高い技術と豊富な知識が必要なのです。

 仕様 
筐体の数 864

ノード（コンピュータ）の数 82,944

ネットワーク Tofu インターコネクト 
 (6D Mesh/Torus)

ピーク性能 10.62 PF

メモリ容量 1.26 PB

HDD 30 PB

 「京」の世界ランキング 
Top500（数値計算性能） 
　　　　2011年6月と11月に世界1位

Graph500（大規模データ解析性能） 
　　　　2014年6月と2015年7月に世界1位

シミュレーションの手順
知りたい
自然現象に
ついて
式を立てる

方程式を
＋－×÷の
式にする

式の解き方
（アルゴリズム）
を考え、
プログラムに
する

スパコンで
計算する

シミュレー
ションの
結果が出る

1 2 3 4 5

 ぼく

野田 真史 のだ まさし
 スーパーコンピュータ

「京」
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太字：Li-ion 電池関連
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 モバイル革命から 
     エネルギー革命へ
二次電池というのは、みなさんもご存知のように、充電と
放電をくりかえして使うことができる電池です。まず、その
歴史をふりかえってみましょう（図1）。
　最初の二次電池は1859年に発明された鉛蓄電池で、
今も自動車のバッテリーなど中容量から大容量の二次電
池として使われていますね。1990年代になると、小型で
電気容量の大きいニッケル水素（Ni-MH）電池が商品化さ
れ、いろいろな小型機器にも二次電池が使われるようにな
りました。ハイブリッド自動車の代表格のプリウスも、基本

  

館山佳尚　たてやま  よしたか
物質・材料研究機構（NIMS）ナノシステム計算科学グ
ループ　グループリーダー。出身は青森市。物性理
論研究者を志し、東京大学物性研究所・常行真司助
教授（当時）の研究室に入る。スパコンによる並列計算
にいち早く触れ、プログラム開発のイロハを学んだこと
が「京」を利用した研究の礎となった。早くから電池・
触媒の酸化還元反応の第一原理計算に着目し、ケン
ブリッジ大学でその開発に従事。それを発展させてさ
まざまな電池、触媒の基礎反応の理論計算研究を遂
行している。

図1
二次電池の歴史と 
社会の変化

写真/安田仁志　イラスト/内村祐美112 ケイサン ブッシツ カガク 計算科学者のおおいなる挑戦 113

大西裕也
神戸大学大学院
システム情報学研究科 助教

吉澤加奈子
高度情報科学技術研究機構（RIST）
利用支援部

渡辺宙志
東京大学物性研究所
物質設計評価施設　助教

司会
黒ラブ教授

“計算物質科学”
これで

何がしたいのか
聞いてみました
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学研BookBeyond, Amazon, Apple Store 他で電子書籍発売中

計算物質科学イニシアティブ編

より詳しくは、、、



C20とC60 どちらが安定？

正十二面体 (正五角形のみからなる) 切頂二十面体 = サッカーボール 

(正五角形と正六角形が混在)

× ○
不安定ですぐに壊れる フラーレン 

1985年発見 1996年ノーベル賞



シリカ SiO2 の構造最適化
• シリコン Si 32個、酸素 O 64個を動かして最もエネルギーの
低い安定な位置を探索

黄: シリコン 

赤: 酸素

Structure prediction of three polymorphs of SiO2

 Introduction → Purpose → Method → Result → Summary Intro.  → Methods → Application → Summary

96 atoms 72 atoms 96 atoms

14

coesite low-quartz low-cristobalite

石英 (水晶)



量子力学が明らかにした物質の姿

• 身の回りのすべての物質は原子核と電子からできている 

• 電子の糊が原子核の間を繋ぎとめて分子や結晶を作り出す 

• 方程式を解くと様々な構造や不思議な模様が生み出される 

• フラーレン、カーボンナノチューブ、フラクタル構造など



6階 C7展示スペース「ぜんぶ方程式のせいだ」

• 方程式人気投票: 気になる方程式に投票してみましょう！！ 

• 自然界に現れる美しい立体の謎を探る 

• 体験: 多面体を作ってみよう！ 

• 自然の中の不思議な形 ～ フラクタル 

• 体験: フラクタルを描いてみよう！ 

• ケイサンブッシツカガク 展示 

• CDMSI (ポスト「京」重点課題7)の概要

CDMSI (ポスト「京」重点課題7)



• 画像の出典 

• マイスナー効果: Mai-Linh Doan, https://en.wikipedia.org/wiki/Meissner_effect,          

氷の結晶: https://en.wikipedia.org/wiki/Fractal, 高層ビル: https://www.pakutaso.com/

20161142309post-9436.html, 波: https://ja.wikipedia.org/wiki/神奈川沖波裏,             

ロマネスコブロッコリー: https://www.flickr.com/people/23178876@N03,                  

基盤: https://www.pakutaso.com/20110956271post-675.html,                                     

入道雲: https://www.priga.jp/. 磁力線: https://en.wikipedia.org/wiki/Magnet 

• ダイヤモンドの電子状態計算:「MateriApps: OpenMXを利用した第一原理計算の簡単
な実習」加藤岳夫, https://www.slideshare.net/cms_initiative/materiapps-openmx 

• C20: https://ja.wikipedia.org/wiki/低次フラーレン, C60: https://ja.wikipedia.org/wiki/フ
ラーレン 

• 「ケイサン ブッシツ カガク」計算物質科学イニシアティブ編 (学研プラス, 2016) 

• 石英(水晶)の構造探索シミュレーション: N. Tsujimoto, D. Adachi, R. Akashi, S. Todo, 

S. Tsuneyuki, arXiv:1705.08613, 石英(水晶): http://www.asahi-net.or.jp/~up5s-andu/
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