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概要

応用数理と計算科学における理論と応用の融合を進展させる事例を示す。融合が単に1
と1とが合わさったもの以上の相乗効果を生み出すためには、一人一人の研究者が複数
の専門領域に対して広い知識と深い理解を持たねばならない。どのような問題 (対象)
を扱うか?個別分野のみならず、より広い分野へ適用可能性を拡げるものが望ましい。
視野を広げて、世の中の現実の問題に目を向けなければならない。そこは解くべき課題
の宝庫である。現実の問題を解決するために、.何をしなければならないかを理解した上
で、多くの分野から、持っているもの、使えるもの、を調達し、それでも足りなければ
新しい道具を作り、それらを駆使して課題を克服する。それはマルチディシプリン

(multi‐discipline)、即ち、「一人一人が多方面に渡り、広い知識と深い理解を持って、
課題を克服する」 という世界である。本報告では、マルチディシプリンについて述べ \backslash 

更にその実践例として、量子力学の数値解析を述べる。

1. 序論

応用数理と計算科学における理論と応用の融合というテーマについて、「 10 年後に影響を与え
るかもしれない講演」 という京都大学数理解析研究所研究集会の標語に勇気付けられて行った講
演をべ一 にして、自分の経験からこれまで考えていたことを整理したので、以下に述べる。い
ろんな分野の人が、建前論ではなく、本音で話をし、実現して行くことが大切と考えている。以
下の項目に従って述べる : 2. 自己紹介、3. 高精度分子軌道法への道、4. 役に立っという
ことについて -マルチディシプリンの薦めー、5. 歴史から学ぶこと、6. 応用数理と計算科
学、7. マルチディシプリンとしての量子力学。

2. 自己紹介

自分の経験に照らして述べるので、先ず、自己紹介を行う。経歴 (学歴、職歴)、職務歴、研究
歴は以下のとおりである。

学歴

1970年4月埼玉大学理工学部物理学科入学
1974年4月東京都立大学大学院物理専攻修士課程入学 (物性理論研究室)
1976年4月東京都立大学大学院応用物理専攻博士課程入学 (物性理論研究室)

1980年単位取得退学
1984年2月理学博士 (東京都立大学)
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職歴職務歴
1980年4月東京都立大学理学部研究生 (1982年3月まで)

1982年4月株式会社富士通入社
1982 ‐ 1984 電子交換ソフトウエアの開発

1984年5月富士通研究所株式会社入社 (富士通から富士通研究所へ出向)
1984‐ 1987 分子線エピタキジー技術を用いた化合物半導体結晶成長
1987 ‐ 1992 DV (Discrete Variational) ‐X  $\alpha$ 法を用いた分子の電子状態計算
 1992- 1995 高精度数値計算法に基く分子軌道計算プログラムの研究開発
1995‐ 1997 TCAD (Technology Computer Aided Design) の研究開発

(半導体コンパクトモデルのパラメータ抽出法)

1997年4月財団法人国際超電導産業技術研究センター超電導工学研究所へ出向、主管研究員
1997‐2000 超伝導体におけるトンネル接合の理論と数値解法の研究開発

2000年4月富士通研究所株式会社復職
2000‐2001 TCAD の研究開発

2001年4月株式会社半導体先端テクノロジーズヘ兼務出向
2001‐2002 TCAD の研究開発 (3次元でのメッシュ生成法の開発)

2002年12月株式会社半導体先端テクノロジーズヘ出向、主任研究員
2002‐2008 TCAD の研究開発 (3次元でのメッシュ生成法の開発)
2008‐2011TCAD の研究開発 (ソリッド・モデラーを使った形状作成法の開発)

2011年3月株式会社半導体先端テクノロジーズ定年退職
現在に至る

兼務
1996年4月 信州大学地域共同研究センター客員教授 (人工知能及び CAE (Computer

Aided Engineering) 担当で分子軌道法の研究開発、1997年3月まで兼任)
1997年4月 ソニー学園湘北短期大学非常勤講師 (応用数学担当、2000年3月まで兼任)

自宅における研究
1995年1995‐ 高精度数値計算法に基く分子軌道計算プログラムの研究開発

2000- 量子力学の数値解析 (固有値問題の高精度数値計算法)
現在に至る

3. 高精度分子軌道法への道

会社での研究開発が高精度分子軌道法に進むきっかけとなった。富士通研究所入社当初の実験
のことから述べる。

1984‐1987年:III‐V 化合物半導体の結晶成長の実験では、実験を通して物質に関して実感
を持つことができた。また、実験家がどんなことに関心を持つか、理解が進んだ。高純度結晶を
作るため、原子や分子の構造や反応を考える必要があった。そこで表面化学反応に関して、我々
が如何に無知であるか、を思い知った。
1987‐1992年: そこで第1原理計算へ進み、DV ‐X  $\alpha$法を用いて、シリコン系半導体原料ガス
やシリコンクラスターの電子状態と光吸収スペクトルの計算を行った。
1992‐1995年: 更に現実の系を扱うため

\grave{}

に必要な高精度分子軌道法の研究開発に入って行っ
た。目的は、数値計算の精度を高め、信頼できる全エネルギーと力を計算し、化学反応を追える
ようにすることであった。改良の主な項目は、高精度三次元数値積分法の開発、汎関数を X  $\alpha$ 近似

から当時知られていた多様なものに拡張すること、であった。開発の結果、単一中心の三次元数
値積分で15桁、多中心の三次元数値積分で13桁め高精度の結果を得た (7.3.5節)。
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尚、会社での他の仕事については、別の機会に譲り、ここでは割愛する。また、自宅での研究開
発について、7.3.5節で述べる。

4. 役に立つということについて -マルチディシプリンの薦めー

4. 1. 役に立つということの意味

役に立つという意味は何かを考える必要がある。「役に立つ」 という言葉は、国語辞典 (新明解
国語辞典、第5版、三省堂) では、①その仕事をやらせてみて、十分な働きが有る ;②十分、使
える ;③仕事を依頼した側のプラスになる ;とあり、和英辞典 (新和英中辞典、第4版、研究社)
では、be useful であり、英英辞典 (The Concise Oxford Dictionary of Current English, 8^{\mathrm{t}\mathrm{h}} ed.)
では、1 a of use; serviceable. \mathrm{b} producing of able to produce good results. 2. colloq. highly
creditable or efficient. 、とある。要は、使う側が、これは良い、使える、と判断することである。
提供側は、逆に、これは良い、使える、と思ってもらうことが必要である。そのために、提供側
が、これは使える、と自信を持つことは大切である。しかし、その評価を行うのは他人であって、
自分ではないことに注意が必要である。

以下の価値観はおそらく多くの人々が共有していると思う :人は社会の中で生きている。自分
は多くの人から沢山の事をしてもらっているおかげで生きている。自分もまたお返しをしなくて
はいけない。研究も同じである。研究者は多くの人々のおかげで研究をさせてもらっている。(誰
が研究資金を払っているか、の大元を考えれば明らか。) 研究者もお返しに、研究の結果を世の中
に還元しなければならない。

4. 2. 役に立つ仕事を進めるためには

役に立つためには何をしなければならないかを知る、理解することが必要である。解くべき問
題は世の中の現実の課題の中にある。それは様々な分野と関わっていることが多い。そして、そ
れぞれの分野で深い掘り下げがある。そうした状況で対応するには、個々の分野に閉じこもらず
に、複数の分野が融合した領域で課題を探すことが必要である。また、複数の分野の人と横断的
に深い議論ができるようにすることが必要である。

次に、課題の解決で本当に必要な要件は何か、本質的に使えるものにするにはどのような条件
を満たさねばならないかを理解し、把握することが必要である。把握のための調査検討に労力と
時間を惜しんではならない。

要件や条件が把握できたら、次に、それを実現するための手段を集めて来る。ここでも調査に
時間と労力を惜しんではならない。既にあるもので使えるものは使う。人の力を借りることがで
きるのであれば、借りれば良い。どうしても条件を満たすものがなければ、自分で作れば良い。
そして、手段を使って要件や条件を実現する。その結果は、自分がやっている分野のみならず、
他の多数の分野で使われて行く。

上記の実現に必要な知識と理解を得るために必要な事柄はマルチディシプリン、即ち、一人
の人間が、多方面に渡り、広い知識と深い理解を持つことである。

これは大変、それよりも各分野の専門家と連携して仕事を進めれば良いではないか、一人より
も多くの智恵が入って効率的だ、また一人一人の分担が増えないから気が楽になる、という考え
もある。これは一つの見識であり、連携が上手く行けばそれに越したことはない。しかしながら、
連携には落とし穴があって、未知の世界を切り開くのには不適なことがある。先ず、目的意識に
は個人差がある。その差が大きいと、連携そのものが始められない。知識レベルが不統一だと議
論にならない。人や分野によって言葉が違う、或いは同じ言葉でも意味が違うことが多々あり、
互いに相手の事を理解するのに時間がかかる。近年、学問の細分化 (狭く、深く) が進み、同じ
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言葉で括られている既存の分野 (数学、物理、化学、の中でも、更なる細分化が重層的に進
んでいる。このため、狭い範囲内のことしか分からない、少し分野がはずれたら、言葉が通じな
い、ということが常態になっている。2連携できるためには、手間と時間を惜しまない事が必要で
あるが、手間と時間を節約するために連携するのだと考えていると、結局上手く行かない事が多
い。また、組織が絡んでくると、互いに良い所を持ち寄ろうと始めたが、こちらから良い所を出
すのは少しにして相手から沢山もらおう、となることが時にはある。困難に直面し、乗り越える
のに苦労している時に、悪いのは自分ではない、と居直るケースがある。特に分野の境界領域で。

こうした困難を乗り越えるには、一人の人間が多分野のことを理解し、問題の所在が何所にあ
るかを突き止めて、問題の解決にはどこで対処するのが合理的かという判断基準に従って課題を
適切に切り分けること、そして切り分けた課題を全て対処することが、理に適った解決法である。
課題の質が問題となる場合には、人の数が多いことは解決に結びつかない。但し、ここで注意し
ておくが、著者は連携を否定していない。必要な連携を上手く行うには、上に述べた多くの障害
を取り除くことが必要である。それにはマルチディシプリンが有用である。

いろんな分野の人と深い議論ができること、それは大学のみならず、企業の人達とも、分野を
超えて話ができるだけの実力を身につけることが必要である。昔は、研究できる環境は大学しか
なかったが、今では企業の方が大学よりも遙かに先に進んでいるケースが多い。3こうした状況に
あって、大学が知の拠点として存続するためには、大学の中でも、研究者が個々の分野を究める
だけでなく、分野を超えた共同研究を行うことが有用かつ必要ではないだろうか?

4. 3. マルチディシプリンを根付かせるには

4. 3. 1. 必要な項目

一人の人間が複数の専門分野を持てるようにするには、研究と教育の場で以下のことが必要で
ある。

教える側をマルチディシプリンにする。学ぶ側にだけやれと言っても、やれない人間が教え
ることは困難である。このため、教える側の再教育が必要である。これには on the job training
(OJT) で対応するのが現実的であろう。

業績評価基準をこれまでのモノディシプリン重視から マルチディシプリン重視へ変えて行
く。業績評価者を マルチディシプリン経験者に変えて行く。
人生経験豊かな年配者にマルチディシプリンへの転換を促す。それは業績評価法を変えると、

制度の不備や綻びが続出するからである。その解決には人生経験豊かな人の智恵が役に立つ。ま
た、制度の改正には種々の施策が必要となる。そうした事には人生経験豊富な人達が率先して取
り組んで頂きたい。特に、功なり名を成し遂げた方々に推進者となって頂きたい。また、そうし
た方々が逆方向に推進されては逆効果となるので、謹んで頂きたい。

いろんな分野の勉強をするには時間と労力が結構かかる。業績評価に知識を獲得することへの
評価を加えることも必要である。

環境を整備する。勉強しやすくするガイドラインを作成する。例えば、読むべき本のガイドを
作って公開する。何故なら、各分野の専門家はそれぞれの分野で何をどの順番で読みこなすと良

2 こうした状況を 「知の爆発」 と言うことがある。
3例えば、著者が所属した半導体の分野はハイテクの最先端の分野であった[1]。現代技術の最高
品質のものを使う (広い多業種分野から調達)。人、金、モノを投入し、最高水準のモノを作る。
豊富なデータ、ノウハウの蓄積がある。業界内で熾烈な競争 (世界の中で競争) を行っている。
これと関連して、業界の内部にいないと情報が入って来ない。日本の大学の研究者には、ごく一
部の共同研究者を除いて、馴染みが低い世界となっている。
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いかを知っているが、他分野の人達にその知識が伝わっていないことが多いからである。
入学試験では、教える方が受験者におもねらないこと。大学入試では関連科目を複数受験させ

る。高校、中学、で幅広く学ばせる。分野が異なると、頭の働く部位が異なる (経験的に) ので、

人生の早期からいろんな部位が働くようにするように訓練する。幅広く勉強するのを開始する年
齢は低い方が良い。年が行ってから幅広くを開始するのはバリアが段々高くなる。不可能ではな
いが、早く始めた方が良い。

4. 3. 2. 学際研究に関する報告例の紹介

以下に、学際研究に関する最近の調査報告例 [2] を紹介する。

先ず、報告書で使われている言葉や内容の対応を述べておく。我々がmultidiscipline と呼んで

いるのは、報告書では学際研究 (Interdisciplinary research) に対応する研究である。これは[2]
の表1の特徴から言える。我々は一人の研究者が複数分野の研究領域に通じる状況を扱っている
が、報告書では複数分野の研究者が集まって一つの研究課題に取り組む状況を扱っている。こう
した違いはあるが、内容は共通していることが多々あるので、以下にその概要 (項目) を述べる。

我が国における現状認識

学際研究推進政策を進めたけれど、分野連携融合領域研究への取り組みは進んでいない。
分野連携や新たな融合領域の創出に関する研究者の活動に対し、大学の支援は不十分である。
人文社会科学と自然科学の知の統合は弱い。

研究実施側の課題と取り組み

研究実施機関が内包する学際研究の阻害要因
研究者へのインセンティブの問題

学際研究者に対するポストが限られている

学際研究成果を適切に (正当に) 審査評価できない \rightarrow 採用や昇進に不利

研究文化の違いを乗り越えるための学習訓練の機会がない
\rightarrow 既存分野で研究業績を確立した研究者である程、学際領域への取り組みが阻まれる

研究資源配分の問題

安定的、継続的な運営資金を確保することが困難である
研究者間の交流施設設備が整備されていない

海外研究実施機関における学際研究促進のための取り組み事例
ウィスコンシン大 :学際研究グループの一括採用、
南カリフォルニア大学 :学際研究者の優遇、
カリフォルニア大学デイビス校 :大学本部から学際プログラムヘ研究費を直接配分 等。

研究助成側の課題と取り組み

研究助成を実施するに際しての学際研究の阻害要因
研究立案の土壌形成を行い、学際研究テーマの起案、学際研究チームを組織化するための
ハードルが高い

研究公募採否審査では大規模な審査チームが必要で審査コストが高くなる
研究遂行支援では、研究立ち上げ時に必要な初期投資が十分に行われない
研究成果の評価では、現状の専門家による評価システム (当該分野の専門家による評価)
では、学際研究の正当な評価ができず、結果的に低評価につながっている可能性がある

海外研究助成機関における学際研究促進のための取組
まとめ

学際研究の促進は、従来の研究文化を超える必要があり、従来の科学技術政策の延長線上に
ない新しい制度設計が求められよう。
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以上は結構思い当たる節もあるが、こうした状態がいつまでも続く訳ではないだろう。何故な
ら、このような調査報告書が公表されたということは、変えて行くための前触れであるから。

4. 4. 広い視野と先見性の薦め

広い視野と先見性を持つことの重要性はこれまでも指摘されている。福井謙一先生のお言葉 [3]
は心して聴くべき事柄である :

学問の視野をできるだけ広げること。すなわち、自分の専門分野に凝り固まることなく、そ
れとは一見無縁に見える学問を大いに学ぶこと。(p. 2)

先見性を養うこと。すなわち自分が学問していること、しようとしていることが今後どのよ

うに発展し、世の中にどのようにかかわっていくかを見通す目を培うこと。(p. 2)

科学者が科学だけを過信していい時代は過ぎた。これからは科学者が �人間学� を学び、科

学と人間のかかわりをもっと科学的に明らかにしていかねばならない時代である。(p. 4)

自然科学を志す人が、好奇心だけから学問する時代は疾うに過ぎた。�野放しのサイエンス�

は騎るべき宿命にある。(P. 20)

創造をめざすには、せまい勉強はためにならない。努めて広く学ぶことが大切だ。(p. 80)

5. 歴史から学ぶこと

5. 1. 現在と歴史

学ぶ時に、(1) 現時点で仕事をするために必要となるまとまった知識と理解を得ることと、(2)
それがどのような歴史を経て成立したのかについての知識と理解を得ること、は共に重要な事柄
である。何故なら、どのような分野であれ、知識と理解の獲得は、人間の営みの中から生まれて
来たのであり、現在のものが過去のものと繋がっているからである。現在と過去を知ることは、
車の両輪である。片方だけでは危うい。

忙しいからと、我々はとかく前者のみに陥り易いが、それには大きな欠陥がある。即ち、人の
後追いの仕事をするには前者は効率的である。しかしながら、新しく創造する時は、それだけで
は足りない。これまで、先人達が何故そのような事をしなければならなかったのか、その際、何
をどのようにしてきたのか、そうした歴史も踏まえて理解することが、これから進むべき正しい
方向を見つける際の参考となり、足を踏み出す勇気を与えてくれる。

勉強の際、人物伝は著者により取り上げる人、取り上げ方や評価が異なるので \grave{} 複数の著書を
読んで、複眼視的な見方を養うのがよい。

自然科学 (主に物理学と数学) の歴史 [4‐10]に学ぶ。物理学の基本的な分野は二つのカテゴリー、
即ち、古典物理学 (19世紀以前に成立した分野) と現代物理学 (20世紀に成立した分野) に分

類される。前者には力学、連続体 (流体、弾性体) の力学、熱力学、電磁気学、があり、後者に
は、相対論、量子力学、統計力学、がある。物理学の現在と歴史をみるには、これら二つのカテ
ゴリーで分けるのが理解しやすい。古典物理学の優れた教科書にはゾンマーフェルトの理論物理
学講座 [11] がある。現代物理学 (特に量子力学) の文献は後で示す (7.2節)。

5. 2. 歴史の教訓

歴史からの経験的知識として、以下のことが言えると思う。
一つの分野が誕生し、整備され、多くの人々に使われるようになるまでに100年(1世紀) 位

の時間がかかる。即ち、ものごとは100年単位で考えよ。この典型例は力学と電磁気学の歴史で
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ある。力学の創始 (Newton) から万人が使えるようにする (Lagrange) まで100年かかった [ 12, 13]_{0}
電磁気学では、定量的な実験事実の積み重ねから (クーロンの法則の発見以降)、電磁気の法則の
確立 (マクスウェルやヘビサイ ドによる数学的な定式化) まで約100年かかった[14, 15]。

新しい分野は実験から見つかった現象あるいは観測から出て来た規則から始まる。その現象や
規則を記述するために、新しい表現が必要となり、考え抜いた末に出て来た式を取り扱う、或い
は解くことが数学を発展させる駆動力となった。即ち、現実の問題は新しい分野を生み出す駆動
力である。この典型例は電磁気学の歴史である。

新しい分野を産み、育てた人達 (例えば、Newton [16‐19, 9], Euler [20,21], Gauss [22,9, 10,23])
に共通していることは、いずれもマルチ人間ということである。守備範囲が広い。その時代の最
先端の科学技術と直接関わっている。しかも、具体的な計算 (今でいう多倍長の数値計算) を手

で行っていた。数値計算の大家である。もし、彼らが現代に生きていたら、コンピュータを駆使
して、質の高い膨大な計算をするのではないか、と想像してしまう。

人々の要求は新しい試みを促す。例えば、人が楽できるための動力が欲しいという要求から、
水車が発明され、それが流体力学につながり、また、蒸気機関が発明され、さまざまな試みの末
に熱力学を考えねばならなかった。

6. 応用数理と計算科学

応用数理とは、数値計算の手法 (数値解析) の開発と数値計算を用いた現象の解析からなる。
数値解析の個別分野は、補間、数値微分、数値積分、微分方程式 (常微分及び偏微分方程式)、積
分方程式、関数計算 (関数近似、他)、代数方程式、超越方程式、行列計算、連立一次方程式、固
有値問題、最適化、最大最小問題、最小自乗法、統計、推定、等、多岐に渡る。

計算科学とは、科学的な対象を、具体的な数値計算を通して明らかにすることである。科学の
手法には、実験科学、理論科学、計算科学があり、関連しあっている。計算科学の分野は科学の
全分野に渡っている。例えば、次世代スーパーコンピュータの HPCI (High Performance

Computing Infrastructure) には五つの分野が計上されている :分野1 予測する生命化学医
療および創薬基盤、分野2 新物質エネルギー創成、分野3 防災減災に資する地球変動予
測、分野4 次世代ものづくり、分野5 物質と宇宙の起源と構造。無論、これらは計算科学の
一例に過ぎないが典型例としてホットな話題である。

著者の研究開発と関連するのは第2分野。その延長上に第1分野がある。これらは巨大な分野
であり、その波及分野が広いという特徴がある。その基礎理論は量子力学である。

ここで、応用数理と計算科学とのギャップを述べる。応用数理の分野で研究者が多いのは、古
典物理学の分野 :古典力学、連続体力学 (流体、弾性体)、電磁気学、等である。これらは主に工

学の世界と関係している。特に計算力学の生い立ちについては[24] を参照。応用数理では (世界

的に見ても) 量子力学の数値解析の分野の研究者が少ない。つまり、応用数理の研究者が向いて
いる方向 (古典物理) と巨大分野である物質の構造と物性の計算科学の研究者が向いている方向

(量子力学) とがずれている。これは学問の細分化の流れの中で起きている現象と考えると分か

り易い。その解決策のひとつは学際領域の融合であり、次章で述べる。

7. マルチディシプリンとしての量子力学

7. 1. 現実世界と量子力学との関係

現実世界の現象は多数の階層から成る (図1)。階層にはミクロ、中間、マクロがある。扱う対
象は原子分子、メゾスコピック、連続体であり、方法は量子力学、分子動力学或いはモンテカ
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ルロ法、そして流体固体力学である。各階層の境界は幅を持っていて、次第に移り変わる。
のように多数の階層から成り、かつそれらが有機的に連成している系を扱う分野をマルチスケー
ルフユジックスと言う。

マルチスケール

階層 ミクロ 中間 マクロ

対象 原子分子 メゾスコピック 連続体

方法 量子力学 分子動力学 流体固体力学
モンテカルロ法

1辺の長さ —
[\mathrm{n})]

10^{\mathrm{t}7} 10^{9} 10^{\mathrm{e}} \mathrm{t}0^{3} 1 10^{ $\eta$}

図1. 現実世界の階層

図2に学際間の融合領域における量子力学と数値解析の位置と役割を模式的に示す。学際間の
融合領域には広大なフロンティアがある。解くべき課題は世の中の現実の要求にある。ミクロな
現象を記述する量子力学と、方程式を解く手段を与える数値解析とが協力してフロンティアを開
拓し、人類に役立てるという使命がある。

使命 :
学際間の融合領域の広大なフロンティア

ミクロな現象を記述する量芋力学と、

解くべき課題は世の中の現実の要求にある 方程式を解く手段を与える数値解析が
協力してフロンティアを開拓し、
人類に役立てる

電子工学 数学 物理学 化学 生物学 薬学 医学

図2. 量子力学と数値解析の位置と役割

量子力学と関連分野との関係は以下のようになる。量子力学と融合領域の多くの分野とは、現
実の要求が数値解法と近似法を高度化させ、それがフィードバックされて各分野の深い掘り下げ
と相互の結び付きを促進し、現実の要求水準を更に高めさせる、という有機的循環的な関係にあ
る。量子力学は原子、分子レベルの挙動を記述する基礎を与える。

分野別の役割分担は、数学は方程式を解くための計算手段 (数値解析とその基礎) を提供する。

物理学は現象を記述する量子力学の理論と方程式、近似法を提供する \mathrm{q} 量子力学は数値解析と相
まって、化学で分子の構造 (原子の位置) と特性 (エネルギーと波動関数) の基礎を、固体物理
学で固体、表面、界面の構造と特性の基礎を、生物学で生体分子、高分子の構造と特性の基礎を、
薬学で分子、高分子、ラディカルの構造と特性の基礎を、医学で分子レベルでの基礎を、、電子工
学で半導体のプロセスやデバイス特性の基礎を提供する。こうした分野横断的な領域はマルチ
ディシプリンの対象領域である。
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7. 2. 量子力学の概要

量子力学は粒子が粒子性と波動性の両方を持つ現象を扱う力学である。波長と系のサイズが同
程度である場合に波動性が顕著に表れる。典型的なサイズは 10^{-11} から 10^{-8}\mathrm{m} のオーダーである。
記述 (支配) 方程式は Schrödinger 方程式である。これは波動関数について、時間に関して1階、

空間に関して2階の偏微分方程式である。ポテンシャルが時間に露わに依存しない場合、変数分
離できて、定常状態の Schrödinger 方程式が得られ、それは微分方程式の固有値問題に帰着され
る。量子力学は経験則、即ち種々の実験事実と合致するように作られた理論である。(この事情は
古典物理学と同様である。) 理論と実験との対応付けは以下のように行う。波動関数そのものは確

率振幅であり観測可能でないため、観測可能な物理量を計算する。このため種々の行列要素を計
算する。更に系の全エネルギーや外場への応答関数 (散乱断面積、光吸収強度、等) を計算する。

量子力学の詳細は以下の参考書に示されている :量子力学の入門書 [25-28]_{\backslash } 量子力学の専門
書 [29-33]_{\backslash } 原子構造の専門書 [34-38]_{\backslash } 量子化学と分子軌道法の専門書 [39-44]_{\backslash } 量子力学の歴

史(一般向け、入門書、時代背景の記載) [45,46]. 量子力学の歴史 (専門家向け) [47-50]_{\backslash } をお

薦めする。量子力学が特徴的に表れる例は、原子、分子、固体中の電子である。その具体例は上
記の参考書の中に多数載っている。量子力学を学ぶには、先ず、確立した量子力学の体系を学び、
ある程度実力が付いてから歴史を学ぶと良い。前者では、きちんと書かれた本 (例えば[25‐33]で
気に行ったもの) をしっかり読む。後者では、どのような実験がどのような背景でなされたか、

を知ることは量子力学を深く理解するのに役立つ[45,46] \bullet 実験データを理解するために、あれこ
れ思案した結果、こう考えるしかないということで量子力学が出て来た [47-50]_{0}

7. 3. 量子力学と世の中の現実の問題との関係

7. 3. 1. 量子力学と数値解析との関係

量子力学と数値解析との関係を述べる。量子力学における数値計算の必要性と要請は以下に示
す通りである :解析解 (自由粒子、調和振動子、水素原子、等) は理解に不可欠である。しかし
ながら解析解が得られる例は限られている。近似法 (摂動論、変分法、WKB

(Wentzel‐Kramers‐Brillouin) 近似、等) [29‐33] は有用だが適用範囲が限られる。このため、
現実の系で現象を正しく把握するには、数値計算が不可欠である。その際、その現象が何桁目の
数値で起こっているか、即ち、現象の理解にどれだけの桁数が必要かを認識する必要がある。

量子力学における数値計算への要請は以下の通りである。原子、分子、固体、高分子、等では
大規模数値計算を行う。その際、任意のポテンシャルに対して要求精度を満たす数値解を出すこ
とが必要で、多数回の演算で有効桁数が低下しないことが必須である。特に、数値誤差に埋もれ

ずに、現象を正しく理解するには高精度計算が必要である。現状出回っているプログラムの数値
計算の精度は分子構造で5桁、原子構造で8桁である。しかしながら、次に示すように、目標の
目安は分子構造で10桁以上、原子構造でそれ以上、約13桁である。こうした要求水準は世の中
の進展と共に厳しくなる。

7. 3. 2. 数値計算上の課題

何故それだけの桁数が必要か?それは大きな量から大きな量を差し引くためである。また実
験と比較するには種々の行列要素の精度が必要である。このために高精度計算が不可欠である。

大きな量の引き算につき、もう少し詳しく述べる。原子は大きな全エネルギーを持っている。
以下に示す数値は Hartree‐Fock 計算で得られた計算値である (Hartree のatomic units) [38]。
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\mathrm{H} -0.5

He -2 .8616800

Li -7 .4327269

Be -14 . 573023

\mathrm{B} -24 .529061

\mathrm{C} -37 .688619

\mathrm{N} -54.400934

0 -74 .809398

\mathrm{F} -99 .409349

Ne -128 .54710

Na -161.85891 \mathrm{S} -397.50490

Mg -199.61463 Cl -459.48207

Al -241.87671 Ar -526.81751

Si -288 .85436

\mathrm{P} -340 .71878

化学結合のエネルギーは、原子同士が近くにある分子の全エネルギーと、原子が無限に離れた系
の全エネルギーとの差で定義される。結合エネルギー  $\Delta$ E の定義は、原子を A, B,  C,\ldots とすると

 $\Delta$ E=E_{A+B+C+}^{to\mathrm{t}}-(E_{A}^{tot}+E_{B}^{fot}+E_{c}^{tot}+

高精度計算が必要な例を以下に示す。薬は分子量が1万個以上ある。目安として、炭素原子が
1万個あるとすると、全エネルギーは376886.19 **\star* の大きさになる。分子の構造や反応は10
\sim 1 ミリ原子単位のオーダーの値で決まる。つまり、8桁から9桁目の数値が決めるのである。
次に、半導体の Si で1000個( =10\mathrm{X}10\mathrm{X}10 個) のクラスタ (これでも小さいが) の全エネル
ギーは288854.36� の大きさになり、構造や反応は8から9桁目の数値で決まる。実際には、
更に不純物原子が加わるので、状況は複雑になる。

7. 3. 3. 現状の課題と今後の方向性

現状の課題には以下のようなものがある :現在出回っている多くのプログラムは計算精度が不
足している。それでも知見を得るために、種々の論法が使われている。例えば、全エネルギーの
絶対値の計算精度はないが、元素を変えた場合の相対的な変化から、定性的な傾向を抽出すると
いうものである。経験とノウハウが必要で、種々の検証が必要である。

また多中心積分の精度が低い (5桁以下) ので、次のトリックを使っている (図4) 。先ず、
分子全体の全エネルギーを計算する。次に個々の原子位置に1個だけ原子を置いて分子の全エネ
ルギーを計算し、それらの総和を計算する。それから二っの値を引いて結合エネルギーとする。
この計算方法では、経験的に、差は距離を変えてもガタガタせずに滑らかに変化するので、それ
で良いだろう、誤差はキャンセルするだろうと期待する。しかし、誤差のキャンセルは誰も確認
していないし、計算量は全エネルギーだけではない。

 $\Delta$ \mathrm{E}= -(+ +_{\rightarrow}..)

図4. 結合エネルギー計算のトリック

今後のあるべき方向性は以下の通りである :数値計算の精度が得られるように、数値計算法を
根本的に対処する。その上で、近似法の精度と信頼性を検証し、必要ならば、近似法を改良する。

10



7. 3. 4. 分子軌道計算の高精度化

上記の方向性に適った分子軌道計算を高精度化するための現実的なアプローチは、原子構造を
数値計算で高精度に解く (数値基底関数を高精度で計算する) こと、高精度の多中心三次元数値
積分法を実現すること、更に種々の多中心三次元積分の被積分関数を数値基底関数を用いて高精
度に計算すること、である。このアプローチは分子軌道計法の原理に適っており、単純明快、か
つ分子軌道計算の根拠付けを行える、即ち、rationaleを与える、というメリットがある。また、
このアプローチは分野横断的であるため、前例がないことを新規に開拓するには、マルチディ
シプリンが欠かせない。

7. 3. 5. 課題の克服に向けての取り組み

課題の克服への取り組みでは、我々は1990年代に、単一中心の三次元数値積分で15桁の計算
精度を実現した[51]。また、多中心の三次元数値積分で13桁の計算精度を実現した[52]。

更に、改良を加えた多中心三次元数値積分法を用いて分子軌道計算を行ったが、被積分関数の
計算精度が不十分であった。このため、被積分関数の高精度高速数値計算法の研究開発が不可欠
となった。

その後、被積分関数の計算精度を向上させてきた。数値計算の方法を基礎から構築し直してい
る。方針は、可能な限り単純なアルゴリズムにすることである。それは頑健性と高速化の観点か
ら必要である。また、現実の系では何が起こるか事前に予測できないので、アルゴリズムが単純
な程、適用性が広がるからである。

計算精度向上のために改良してきた項目は数値解析の全分野と関係する。
一体問題 13桁以上の計算精度を実現した。

1次元問題 : 補間、微分、積分 (2区間)、2階常微分方程式の固有値問題における離散化
行列固有値法、 2階常微分方程式の初期値問題の数値解法 (線形多段法)、2階常微分方程

式の固有値問題におけるshooting法 [53‐55, 57]_{0}
中心力場問題 : 動径微分方程式の固有値問題では離散化行列固有値法、shooting法、特異
点近傍での処理として、原点周りでの幕級数展開法、無限遠点周りの漸近級数展開法、また

原点周りでのポテンシャルの幕級数展開係数を求めるための線形最小二乗法[56,57].
多体問題

原子構造計算

平均場近似
Hartree 近似で、ポテンシャルの計算 (不定積分、1階常微分方程式)、固有関数とポテ
ンシャルをセルフコンシステントに解く。13桁以上の計算精度を実現した。
Fock 近似は進行中。

我々は今後とも上記の方針に従って高精度計算に取り組む。更に、近似法の検証や改良、物理
的効果 (外部電場磁場への応答、相対論的効果) の取り込みも行う。そうして世の中で現実に

使われている物質の構造や物性をコンピュータで確実に再現予測できるようにして行く。
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