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　化学現象の中には、実験では確かめられな
いものが少なくない。天能精一郎教授は、そ
の壁を理論と計算で越え、あらゆる化学現象
を正確に予言することを目指している。
天能　物事の本質を知りたいと思うと、現象
が複雑であればあるほど、実験的に調べるこ
とには限界があります。そこで、私たちは計
算機を使って理論的に物質の本質に迫る研究
を行っています。
　分子構造の数理モデルを構築する基礎方程
式は、20世紀初頭には確立していましたが、
非常に複雑な計算が必要で、従来の計算機で
はなかなか解けませんでした。しかし近年、
「京」のようなスーパーコンピュータの開発
が状況を大きく変えました。京なら、これま
で50年かかっていた計算を数時間で、しかも、
かなりの精度で解けるのです。例えば、植物

が行う光合成では、非常に複雑な
化学反応が連続して起きていて、
実験を通して理解することは困難
です。そこで私たちは、膨大な電
子配置がからみ合う物質の構造と
励起状態を定量的に取り扱う手法
を確立し、光合成シミュレータの
開発に取り組んでいます。その他、
理論的には可能でも実際には合成
できない半導体を計算でつくって
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化学反応もシミュレーション

広島県出身。1994年京都大学

大学院理学研究科化学専攻修了。

博士（理学）。名古屋大学准教授

などを経て、2016年より現職。

学部時代は触媒（実験）、大学

院で理論の研究室に移り、その

面白さにのめり込む。

TEN-NO Sei ichiro

天能 精一郎 教授

東京都出身。1994年広島大学

大学院工学研究科材料工学専攻

退学。博士（工学）。広島大学工

学部助手などを経て2016年よ

り現職。オシロスコープ（電気

信号の変化を波形で示す装置）

をこよなく愛す。昔から“測る”

ことが好き。

ノイズを通して情報をのぞき見
ようとするセンサの接近を察知
するシステムを、オシロスコー
プの計測結果をもとに議論する。

量子力学と分子力学を折衷した
マルチスケールモデルは、酵素
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永田 真 教授仮想的な実験を行い、安全性まで予言させて、
得られたデータをもとに機械学習をさせて改
良するといった試みも進んでいます。

　天能教授が京のソフトウェアとして開発し
た量子化学プログラム「GELLAN」。それ
を商用ソフトとして一般に使用してもらうた
めのベンチャーの設立も視野に入れている。
天能　論文で発表された理論や計算手法は、
引用さえすればだれでも使用でき、特許申請
とは無縁です。実際、私が発表した計算手法
も、海外の研究機関が開発した量子化学のプ
ログラムで使われています。しかし、理論が
プログラムに採用されて普及するというのは、
世界でいくつか商用化の例が見られるものの、
そう簡単なことではありません。だとしたら、
ソフトウェアとして商用化することで、より
多くの研究機関や企業で使ってもらえるとい
うわけです。現在のソフトウェアのままでは
無理ですし、マニュアルの整備なども必要で
すが、開発した計算手法をより多くの人たち
に使ってもらうことは、社会の役に立ち、学
問の進歩にもつながるのではないでしょうか。
この研究科には、ベンチャー設立に詳しい先
生もいるので、その環境は整っています。実
現すれば国産のソフトとしては初の商用化、
挑戦したいと思います。

初の国産「量子化学プログラム」の
商用化も視野に

　永田真教授は長年にわたり、電子産業の企
業と連携しながら、半導体の回路設計上のさ
まざまな課題を解決する新技術の開発に取り
組んできた。大きなテーマが“ノイズ”だ。
永田　半導体の回路には、無線などのアナロ
グ部分とプロセッサーなどのデジタル部分が
混在し、そこには必ずノイズ（電子機器が出
す不要な電磁波など）が発生します。ノイズ
は、性能低下などのセーフティの問題と、情
報漏洩というセキュリティの問題の原因にな
ります。電子機器の情報漏洩のセキュリティ
というと、対策ソフトを思い浮かべる方が多
いでしょう。実際に、スーパーコンピュータ
が100年かかっても解けないような暗号ソフ
トが開発されてもいます。しかし、それだけ
では万全とはいえません。いくら数学的に強
固な対策ソフトを導入しても、物理的にノイ
ズが漏れ出てしまえば、その情報を解析し
て、内部の様子を簡単にのぞき見ることがで
きるのです。そこで、私たちはノイズをでき
るだけ抑えるしくみや、ノイズが発生しても
情報を読み取れないようにするしくみなど
を、材料的アプローチとアーキテクチャ（電
子素子の構成）の両面から取り組んでいま
す。私たちの研究は、今後ますます高度化す
る情報化社会において、その基盤を支える重
要技術であると自負しています。

強固なソフトでも対策できない
“ノイズ”による情報漏洩を防ぐ

　日本の電子産業はかつて半導体製造で世界
を席巻していたが、今は中国や台湾にその座
を奪われ、回復は難しい。しかし、視点や発
想を変えれば、日本発のイノベーションも十
分に可能だと永田教授は指摘する。
永田　目指すのは、「材料からＩＴの性能を
持ち上げる」ことです。日本の材料技術は、
今でも世界のトップにいます。ただし、その
材料を使った展開となると、残念ながら、海
外のＩＴ企業のオーダーを受けた材料の供給
にとどまっています。しかし、回路設計や情
報通信など、材料とＩＴをつなぐ分野の知恵
を絞れば、ボトムアップでイノベーションを
創出できます。私の研究室には、化学材料メ
ーカーの社員が、自社の新材料の実用化の道
を探るために後期課程の学生として入学して
きました。彼は回路設計の専門知識はありま
せん。そんな学生が入学するなど、
多様なこの研究科ならではでしょ
う。しかし、実用化への道筋も含
めて評価するこの研究科は、そん
な学生も歓迎しますし、研究室に
とっても研究の幅を広げてくれる
人材となるでしょう。多様な人材
が混ざり合うことで、何が生まれ
るのか。新しいチャレンジに、今、
私自身がわくわくしています。
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