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化学反応は、ポテンシャルエネルギー曲面（PES）を調べることによって理解、もしく

は、予測することができる。PES は、系の形状を変数とするエネルギーの関数である。

そのため、PES を調べることにより、系の形状変化とエネルギー変化の関係を議論する

ことができる。また、PES を用いることで、与えられた条件（温度や時間）の下での系

の形状変化をシミュレーションすることも可能である。一方、PES は複雑な多変数関数

であり、その総当たり的な取り扱いの計算量は系の大きさに対して指数関数的に増加し

てしまう。その増加は劇的であり、スーパーコンピュータ等による改善だけでは全く不

十分である。そこで、実用的なツールを開発するにあたり、物理化学的な知見を活用し

た探索範囲の大幅カットが不可欠である。講演者は、大野公一教授（初代量子化学探索

研究所長）の下での卒論・修論研究[1]で培った原子分子の相互作用 PES に関する物理

化学的知見、すなわち、軌道間相互作用（主に、重なりの原理とエネルギー差の原理に

基づく）が PES の形状に及ぼす影響に関する知見をもとに人工力誘起反応（AFIR）法

[2]を着想し、さらに、超高効率な速度論解析法[3]を組み合わせることで、実用的な量

子化学探索法を実現した[4]。同様の考え方は、博論研究において開発した非調和下方

歪み追跡（ADDF）法[5]にも見られる。本講演では、これらについて解説する。 
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