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１．化学 と ポテンシャル曲面

２．化学結合ができる仕組み

３．分子内ポテンシャルと分子振動

４．分子間ポテンシャル

５．原子と分子のポテンシャル

６．化学反応とポテンシャル



すべての物質は原子からなる！

 物質の根源は何か？(古代原子論)
紀元前～400年 Democritus

古代ギリシャ

 近代原子説（元素記号）

1803年 Dalton
イギリス

 原子(元素)の分類（周期律）

1869年 Mendeleev
ロシア



Atomから、何がつくれるか？



直鎖Ｎ 原子分子： 順列組合せ数
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Atomから、何種類の
物質がつくれるか？

可能性は無限
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これまでに知られている化合物の数
• CAS registry登録数は１億 を超えた！

（201５年）

毎年、１０００万 増加！

１００年後に１０億！（＜１３！≒６２億

１０００年後に１００億！（＜１４！≒８７２億）

• どんなに頑張っても、従来のやり方では、未知
化合物の発掘に、膨大な時間がかかる！

• 化学の可能性を理論的に調べられないか？



ポール・ディラック
（１９２９）

化学を支配する基
本法則はわかった
が、複雑すぎて、解
けない。

福井謙一（１９５８）

化学反応の理論・

フロンティア軌道論

ジョン・ポープル、ウォルター・コーン

（１９９８）

量子化学計算・第一原理計算の進歩

２０世紀
理論化学（量子化学）の発展

量子力学



21世紀

量子化学 の 予言性
を用いて

未知の化学を切り拓く

HΨ＝EΨ を解く！



コンピュータ化学

分子（化合物）の形（結合長・結合角）

結合エネルギー（反応熱）

反応の活性化エネルギー（反応速度）

結合のバネの振動（分子振動）

構造

エネルギー
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エネルギー

構造：原子の並び方

反応熱



化学の可能性の探索

＜ 化学の基本問題 ＞

個々の 化学式 （HkClNmOn etc.） について、

１） どのような 化学種(異性体) が存在するか？

２） どのような 反応経路 で相互変換するか？

３） どのように 分解するか？ A → B + C
どのように過不足なく合成できるか？ B + C → A

Atomから、何がつくれるか？



ポテンシャルエネルギー曲面（表面）
の探索

化合物
Equilibrium Structure： EQ

盆地の底

活性化状態 （遷移状態）
Transition State： TS

山道の峠

反応経路
Intrinsic Reaction Coordinate : IRC

TSから最大傾斜線に沿う経路

エネルギー

構造： 原子の並び方



Quiz！ ポテンシャル表面を１点ずつ調
べるのにどのくらい時間がかかるか？

• 格子点だけ調べることに
する。

• 座標変数は、N原子系
で、３N-6。 N=10だと、

３×１０－６＝２４

• １変数当たり、１０点とし
よう。

• １点調べるのに１秒かか
るとする。

• さて、何年かかるかな？



量子化学計算：参考書



Question ? の 攻略法・解決法

教えてもらう （誰かにきく。）

調べる （ネットで検索する。）

考える （論理考証する。）

やってみる （実験する。）



効率向上の秘策

方針・手順の工夫

無駄（改善の余地）
を探し、無駄をなくす
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