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A-1). 専門領域：理論化学，計算化学

A-2). 研究課題：

a). 分子のサイズと形状を利用した分子設計と反応

b). 元素の特性を利用した分子設計と反応

c). 量子化学計算の高速化と高精度化

A-3). 研究活動の概略と主な成果

a). サイズの大きい分子が与える外部空間および内部空間は新しい機能発現として有用である。金属内包フラーレン，

カーボンナノチューブ，グラフェンナノリボン等を取り上げて，化学修飾あるいはドーピングによる機能化を理論と

計算あるいは実験と共同して明らかにした。

b). 高周期元素は新しい結合と多種多様な機能電子系の宝庫である。このために，高周期元素を骨格にもつ新規な化合

物の構造，結合特性，電子特性，反応等を理論と計算および実験と共同して明らかにした。

c). 密度汎関数理論は，計算コストが低いので相当に大きい分子の大規模計算を可能にしている。しかしこれまでに開

発された代表的な汎関数の多くは，超分子，ゲスト−ホスト相互作用，分子認識，自己集合，生理活性，タンパク

質の立体構造等で本質的な働きをする非共有結合相互作用をうまく取り扱えない。このために，２次の Møller-

Plesset 摂動（MP2）法の高並列化アルゴリズムを開発した。巨大な分子を効率的に計算するためには，全系を部分

系に分割して取り扱うフラグメント分子軌道（FMO）法や分割統治（DC）法の高速化と高並列化を行い，ナノ分子

や生体分子の MP2 計算を実行できるようにした。これからの計算化学では，高速化ばかりでなく高精度化が重要に

なる。すなわち，Schrödinger 方程式の正確な解が望まれる。このために，電子配置をウォーカーとしてサンプルす

るプロジェクタモンテカルロ（PMC）法を考案して，基底状態および励起状態の高精度計算を可能にした。この計

算方法を高速化するのに有効な新しいサンプリング法を開発した。
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学協会役員等

国際分子量子科学アカデミー会員.(2008–.).

WATOC (World Association of Theoretically and Computational Chemists) Scientific Board (1999– ).

APATCC (Asian Pacific Association of Theoretical & Computational Chemistry) Scientific Board (2004– ).

ICCS.(The.International.Conference.on.Computational.Science).International.Advisory.Member.(2010–.).

分子構造総合討論会運営委員会幹事.

フラーレン・ナノチューブ研究会幹事.
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学会の組織委員等

Korea-Japan.Joint.Symposium.on.Theoretical.and.Computational.Chemistry.組織委員長.

The.Asian.Pacific.Conference.on.Theoretical.&.Computational.Chemistry.組織委員長.

第３回分子科学討論会実行委員長.

文部科学省，学術振興会，大学共同利用機関等の委員等

日本学術振興会特別研究員等審査会専門委員.

独立行政法人科学技術振興機構領域アドバイザー .

日本化学会学術賞・進歩賞選考委員会委員.

戦略的創造研究推進事業ERATO 型研究中間評価委員.

独立行政法人大学評価・学位授与機構の国立大学教育研究評価委員会専門委員.

日本学術振興会科学研究費委員会専門委員.

学会誌編集委員

Silicon Chemistry, Subject Editor (2001– ).

J. Comput. Chem., Editorial Advisory Board (2004– ).

Mol. Phys., Editorial Board (2006–2009).

Theochem, Editorial Board (2007–2010).

Comput. Theor. Chem., Editorial Board (2011– ).

Chem. Rec., Editorial Board (2011– ).
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城西大学大学院,.集中講義「有機物質設計特論」,.2011年 7月28日–29日.

筑波大学先端学際領域研究センター併任教授,.2002年 11月–..

Xi’an Jiaotong University (China),.客員教授,.2005年 10月–..
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科研費特定領域研究(A)（計画研究）,.「高周期元素の特性と分子の形を利用した分子設計」,.永瀬茂.(1998年–2001年).

科研費基盤研究(B),.「ナノスケールでの分子設計と反応の理論と計算システムの構築」,.永瀬　茂.(2002年–2003年).

科研費特定領域研究(A)（公募研究）,.「高周期元素とナノ柔構造の特性を利用した分子構築の理論と計算」,.永瀬　茂.(2003

年–2005年).

科研費特定領域研究(A)（計画研究）,.「ナノサイズ分子がもたらす複合的電子系の構造と機能」,.永瀬　茂.(2006年–2009年).

C). 研究活動の課題と展望

新素材開発において，分子の特性をいかにしてナノスケールの機能として発現させるかは最近の課題である。このために，

炭素を中心とする第２周期元素ばかりでなく大きな可能性をもつ高周期元素およびナノ構造の特性を最大限に活用する分子

の設計と反応が重要である。ナノスケールでの分子設計理論と実用的な量子化学計算コンピューターシミュレーション法を

確立し，新規な機能性分子を開発する。現在の量子化学的手法は，小さな分子の設計や構造，電子状態，反応を精度よく

取り扱えるが，ナノスケールでの取り扱いには飛躍的な進展が望まれている。




