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今⽇の内容
第⼀章 はじめに
第⼆章 “福井研”を⽬指して︕ 物理から化学へ︕
第三章 続け、ノーベル賞︕
第四章 ⻑岡研究室、始動︕ 旅⽴ち︕︖

それまでしてきたことが
“新しく”始めることに繋がる︕

第五章 展開 複雑性に向かって
第六章 おわりに 〜“フクイ研精神”を継承できているか︖〜
第七章 謝辞
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第⼀章 はじめに

:01



@Suzaka_High_School

“設計図”は残さず”⼼”つなぐ
⾼校⽣が半年かけて作った巨⼤⻯を燃やす夜

清⽔⼤輔2023年7⽉1⽇ 8時00分

“⽣徒が半年以上かけて巨⼤な⻯のオブジェを
制作し、⽂化祭に向けてグラウンドに建⽴す
る。後夜祭でそれを解体し、燃やす。⻑野県
⽴須坂⾼校（須坂市）で半世紀近く、…受け
継がれる伝統⾏事だ。…

近くに臥⻯⼭という⼭があり、校章がリン
ドウ（⻯胆）の⼀つ「ミヤマリンドウ」であ

ることなどから、同校では⻯をシンボルとした「りんどう祭」（⽂化祭）で
⽣徒がオブジェを作る。この伝統は1967年に⻯の⾸から上を作ったのが始
まりである。
半世紀前、物理教師は⾔った

分厚い⽊材を⾻格とし、年によって⾼さ10メートルを超える。しかし、
設計図の引き継ぎはないという。50年前、最初に中⼼となって⾻格を設計
した、建築⼠の資格を持つ物理教師の⾔葉が今も語り継がれているという。
「設計図は（残さず）燃やせ」。

今年の⻯制作でリーダーは⾔う。「そこが⾯⽩いところであり、いいとこ
ろ。つなげていくのは（設計図という）紙ではなく、気持ちなんです」。”

Logo

NHK にんげんドキュメント
「天突く⿓を作れ

〜⻑野 須坂⾼校⽂化祭〜」
(2006.9.8 放映)

※著作権の関係上
画像を⾮表⽰としております

https://www.nagano-c.ed.jp/suzaka/custom30.html

略歴

名⼤異動

福井先⽣N賞

Lab Ncube誕⽣︕

*JSPS:
日本学術振興会

*JST:
科学技術振興機構

77(S52)03 須坂⾼等学校卒業
82(S57)03 京⼤⼯⽯化卒業
84(S59)03 同院修⼠ 修了
87(S62)03 同院博⼠ 修了
88(S63)04 JSPS*研究員(基礎化研)
91(H03)04 基礎化研 副主任研究員
93(H05)06    ⽶⽩サマーツアー
97(H09)09 同上 主任研究員
98(H10)01 同上 退所 (福井先⽣ 逝去)
98(H10)07 名古屋⼤学 ⼤学院

⼈間情報学研究科 助教授
10 JST*計算科学技術活⽤型

特定研究開発推進事業:
ACT-JST「凝集反応系の⾮平
衡⾮定常ダイナミクスの研究」
”⾮線形⾮平衡⾮定常” 誕⽣

02(H14)03 国際会議 CRN3(化学反応現象
に特徴的⾮平衡⾮定常性
の解明)(基盤C)

02(H14)09 教授(⼈間情報学)
03(H15)04 教授(情報科学)
04(H16)04 21世紀COE「計算科学フロンティア」

06(H18)10 JST*戦略的創造研究推進事業:
CREST「凝集反応系マルチスケー
ルシミュレーションの研究開発」

07(H19)04 ⼩患
08(H20)12 「すぐできる分⼦シミュ

レーションビギナーズ
マニュアル」出版

12(H24)05 MSCRS2012
(JST国際)

13(H25)10 JST戦略的創造研究推進
事業:CREST「マクロ化学
現象シミュレーションに向
けた計算分⼦技術の構築」

14(H26)04 StudyCamp2014
15(H27)12 PACIFICHEM2015 
16(H28)04 MSCRS2016

(JSPS⽇伯+名⼤)
17(H29)04 教授(情報学部・情報学

研究科)
18(H30)09 還暦
20(R02)12 PACIFICHEM2020
23(R05)03 StudyCamp2022
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世界史年表・地図 ⻲井⾼孝 編、三上次男 編、
林健太郎 編、堀⽶庸三 編 吉川弘⽂館 （2024）

講談社
サイエン

ティフィク
（2008）
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第⼆章 ”福井研”を⽬指して︕
物理から化学へ︕

:01 京都⼤学⼊学（1978）

「旅⼈―湯川秀樹伝」
(⾓川⽂庫）（1960）

“４次元の世界”や“量⼦⼒学”など、
物理学にとても興味があった。

湯川秀樹 日本人初の
ノーベル物理学賞を受賞
（1949）。

エピソード4/新たなる希望

https://www.kyoto-u.ac.jp/ja/about/facilities/campus/clocktower「新装版 四次元の世界」都筑卓司 講談社(2002)

『未知との遭遇』
映画ポスター

テレビアニメ
『銀河鉄道666』

※著作権の関係上、⼀部画像を⾮表⽰としております

エピソード4/新たなる希望

B1京⼤⼊学 (1978, BC21)

キャンディーズ解散（４⽉、後楽園）
（普通の⼥の⼦に戻った︕）

試験管ベービー誕⽣（７⽉、英）

NHK2023朝ドラ「ブギウギ」10⽉2⽇スタート、ヒ
ロインは「キャンディーズ」の伊藤蘭さんの娘さん、
趣⾥さん。

伊藤蘭さん

Evening News 1978.7.27

テレビアニメ
『銀河鉄道666』

NHK 連続テレビ小説

『ブギウギ』
キャンディーズ
解散コンサート

※著作権の関係上、⼀部画像を⾮表⽰としております

https://www.kyoto-u.ac.jp/ja/about/facilities/campus/clocktower

京都市電が９⽉限りで全線廃⽌︕

エピソード4/新たなる希望

B1京⼤⼊学 (1978, BC21)

キャンディーズ解散（４⽉、後楽園）
（普通の⼥の⼦に戻った︕）

試験管ベービー誕⽣（７⽉、英）

「京大交響楽団」部室前（東山近衛交差点北）
（部室は 1996年10月31日に火事で焼失）

伊藤蘭さん

TVアニメ『銀河鉄道666』

キャンディーズ
解散コンサート

Evening News 1978.7.27
https://www.kyoto-u.ac.jp/ja/about/facilities/campus/clocktower

http://c5557.a.la9.jp/kyotosiden-1978-3.htm

※著作権の関係上、
⼀部画像を⾮表⽰としております
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“ 1981年，10⽉19⽇午後9
時50分，電話のベルが鳴る．

私と娘が，佳境に⼊った
シ ョ ー ン･コ ネ リ ー の
「007」に釘づけになってい
るのを横⽬に⾒ながら，夫が
何気なく⽴って廊下にある電
話器を取り上げる．… ふと
夫の⽅を覗くと，少し⾚みを
帯びた表情で，眼が怒ったよ
うに⾒え，珍しく⾸筋に⾎管
が浮いている．
「そんなことはっきり⾔えま
せんよ」「知らんですよ」な
どと押し問答の気配で少し変
だなと思いつつ，また視線を
テレビに戻す．

電話はまだ押し問答が続き，
少し夫の声が⾼くなる．何事
かと思いながらも「007」の
アクションに気をとられてい
ると，突然テレビの画⾯に，
ニュース速報となって次の⽂
字が現れた．
「京⼤教授福井謙⼀⽒ノーベ
ル賞受賞」”

（福井先⽣奥様⽂）

シリーズ映画第5作(1967)

福井謙⼀先⽣、 ⽇本⼈初！
ノーベル化学賞受賞（1981, BC17）

『007は⼆度死ぬ』
映画ポスター

https://people.chem.ucsb.edu/kahn/kalju/chem109C/FMO_Theory.html

※著作権の関係上、
画像を⾮表⽰としておりますhttps://www.kyoto-u.ac.jp/contentarea/ja/issue/kurenai/documents/25.pdf

教授室でバンザーイ! (811020) B4

ANN NEWS

テロップ：「昭和のノーベル賞 日本人初の化学賞 福井謙一氏」

※著作権の関係上、⼀部画像を不鮮明または⾮表⽰としております

https://flyteam.jp/photo/854929

B4

ノーベル賞を受賞され
た先⽣⽅が愛した味

福井先⽣63歳

その年の
福井研究室の忘年会（ʼ81, BC17）

福井研究室忘年会（元田中「天寅」にて）
1981年12月26日(土)
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卒論発表会後 ⽯油化学教室⼊⼝前
（昭和57年3⽉11⽇撮影）
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福井先⽣最後の卒論指導⽣(ʼ82春, BC16) B4

卒業論⽂︓『⼀次元有限鎖モデルにおけるAnderson局在』

『合成⾦属』(化学同⼈)
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■ポケットコンピュータ
SHARP PC-1500



福井先⽣最後の卒論指導⽣(ʼ82春, BC16) B4

■⾮対⾓乱れでは全電⼦密度は変わらない︕

https://
royalsoc
ietypubl
ishing.or
g/doi/p
df/10.10
98/rsbm
.2006.00
12

Fig 1. ポテンシャルと⼀次元鎖の概
念図 (a)対⾓乱れと(c)⾮対⾓乱れ

Fig 2. (a)ポテンシャルと全電⼦
密度((b)対⾓乱れ(c)⾮対⾓乱れ)

H.C. Longuet-Higgins
(1923-2004)

Cambridge⼤(ʼ54-ʼ67)
Edinburgh⼤(ʼ67-ʼ74)

C.A. Coulson
(1910-1974)

Oxford⼤(ʼ45-ʼ47)
King's College London

(ʼ47-ʼ??)

卒業論⽂︓『⼀次元有限鎖モデルにおけるAnderson局在』

・C.A. Coulson, H.C. Longuest-Higgins, Proc. R. Soc. Londn, A192, 16 (1947)

occ 2
1

2r rjj
q c


 

https://m
athshisto
ry.st-
andrews.
ac.uk/Bio
graphies/
Coulson/

福井研最後の追コン!（ʼ82春, BC16 ） B4
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現在の「東⼭荘」は、2008年に新築されたようだ。
乞う、情報︕︕

820320

B4福井研最後の追コン!（820320）
福井研究室としての最後の⼀枚
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略歴, Brief History

名⼤異動

福井先⽣N賞

Lab Ncube誕⽣︕

*JST:
科学技術振興機構

77(S52)03 須坂⾼等学校卒業
82(S57)03 京⼤⼯⽯化卒業
84(S59)03 同院修⼠ 修了
87(S62)03 同院博⼠ 修了 ICSMʼ86
88(S63)04 JSPS*研究員(基礎化研)
91(H03)04 基礎化研 副主任研究員
93(H05)06    ⽶⽩サマーツアー
97(H09)09 同上 主任研究員
98(H10)01 同上 退所 (福井先⽣ 逝去)
98(H10)07 名古屋⼤学 ⼤学院

⼈間情報学研究科 助教授
10 JST*計算科学技術活⽤型

特定研究開発推進事業:
ACT-JST「凝集反応系の⾮平
衡⾮定常ダイナミクスの研究」
”⾮線形⾮平衡⾮定常” 誕⽣

02(H14)03 国際会議 CRN3(化学反応現象
に特徴的⾮平衡⾮定常性
の解明)(基盤C)

02(H14)09 教授(⼈間情報学)
03(H15)04 教授(情報科学)
04(H16)04 21世紀COE「計算科学フロンティア」

06(H18)10 JST*戦略的創造研究推進事業:
CREST「凝集反応系マルチスケー
ルシミュレーションの研究開発」

07(H19)04 ⼩患
08(H20)12 「すぐできる分⼦シミュ

レーションビギナーズ
マニュアル」出版

12(H24)05 MSCRS2012
(JST国際)

13(H25)10 JST戦略的創造研究推進
事業:CREST「マクロ化学
現象シミュレーションに向
けた計算分⼦技術の構築」

14(H26)04 StudyCamp2014
15(H27)12 PACIFICHEM2015 
16(H28)04 MSCRS2016

(JSPS⽇伯+名⼤)
17(H29)04 教授(情報学部・情報学

研究科)
18(H30)09 還暦
20(R02)12 PACIFICHEM2020
23(R05)03 StudyCamp2022
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レセプション：
ホリディイン京都

バンケット：
京都ホテル
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ICSMʼ86（860601-06, BC12）
〜“1986合成⾦属の科学と技術に関する国際会議”〜
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超伝導 BCS理論
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ICSMʼ86（860601-06）
六甲防衛センター（地球防衛軍）改め

国⽴京都国際会館
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六甲防衛センター

ウルトラセブン︓
第１４話
“ウルトラ警備隊
⻄へ(前編)”

(1968)

キングジョー

テレビドラマ 『ウルトラセブン』
第１４話 “ウルトラ警備隊 ⻄へ(前編)”

六甲防衛センターでのウルトラセブンと
キングジョーの戦闘シーン

『ウルトラセブン』
Blu-ray

※著作権の都合上、⼀部画像を⾮表⽰としております

超伝導 BCS理論
⽊
下
さ
ん

⻑
岡

シ
ュ
リ
ー
フ
ァ
ー
博
⼠

ご
夫
⼈

ICSMʼ86（860601-06）
六甲防衛センター（地球防衛軍）改め

国⽴京都国際会館
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六甲防衛センター

ウルトラセブン︓
第１４話
“ウルトラ警備隊
⻄へ(前編)”

(1968)

キングジョー

ウルトラセブン
Blu-ray

⼭邊研海⽔浴(伊根)(860828-30)
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1988年3⽉、京都
⼤学⼤学院⼯学研究科
博⼠課程を修了、⼯学
博⼠を授与される。

学位(⼯学博⼠)授与 (ʼ88, BC10)

研究題⽬︓ Theoretical Study on Dynamic Processes 
in Molecular Clusters and Condensed Matter

第21代京都⼤学総⻑ ⻄島安則先⽣から学位記
を⼿渡される。

G.G.Hall教授
(副査のお⼀⼈)

https://www.iaq
ms.org/decease
d/hall.php

略歴

名⼤異動

福井先⽣N賞

Lab Ncube誕⽣︕

*JST:
科学技術振興機構

77(S52)03 須坂⾼等学校卒業
82(S57)03 京⼤⼯⽯化卒業
84(S59)03 同院修⼠ 修了
87(S62)03 同院博⼠ 修了 IFC
88(S63)04 JSPS*研究員(基礎化研)
91(H03)04 基礎化研 副主任研究員
93(H05)06    ⽶⽩サマーツアー
97(H09)09 同上 主任研究員
98(H10)01 同上 退所 (福井先⽣ 逝去)
98(H10)07 名古屋⼤学 ⼤学院

⼈間情報学研究科 助教授
10 JST*計算科学技術活⽤型

特定研究開発推進事業:
ACT-JST「凝集反応系の⾮平
衡⾮定常ダイナミクスの研究」
”⾮線形⾮平衡⾮定常” 誕⽣

02(H14)03 国際会議 CRN3(化学反応現象
に特徴的⾮平衡⾮定常性
の解明)(基盤C)

02(H14)09 教授(⼈間情報学)
03(H15)04 教授(情報科学)
04(H16)04 21世紀COE「計算科学フロンティア」

06(H18)10 JST*戦略的創造研究推進事業:
CREST「凝集反応系マルチスケー
ルシミュレーションの研究開発」

07(H19)04 ⼩患
08(H20)12 「すぐできる分⼦シミュ

レーションビギナーズ
マニュアル」出版

12(H24)05 MSCRS2012
(JST国際)

13(H25)10 JST戦略的創造研究推進
事業:CREST「マクロ化学
現象シミュレーションに向
けた計算分⼦技術の構築」

14(H26)04 StudyCamp2014
15(H27)12 PACIFICHEM2015 
16(H28)04 MSCRS2016

(JSPS⽇伯+名⼤)
17(H29)04 教授(情報学部・情報学

研究科)
18(H30)09 還暦
20(R02)12 PACIFICHEM2020
23(R05)03 StudyCamp2022

紀元前BC
22
16
14
11
10
07
05
01
00

今⽇の内容
第⼀章 はじめに
第⼆章 “福井研”を⽬指して︕ 物理から化学へ︕
第三章 続け、ノーベル賞︕
第四章 ⻑岡研究室、始動︕ 旅⽴ち︕︖

それまでしてきたことが
“新しく”始めることに繋がる︕

第五章 展開 複雑性に向かって
第六章 おわりに 〜“フクイ研精神”を継承できているか︖〜
第七章 謝辞
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しております
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第三章 続け、“ノーベル賞”︕

:01



1988年4⽉1⽇、福井謙⼀先⽣の基
礎化学研究所所⻑就任（6/1）に備え
て、研究員として着任。

基礎化学研究所(現福井謙⼀記念研究センター)(ʼ88, BC10)

ノーベル賞授賞を記念
して、京都⾼野に設⽴
された基礎化学研究所

茶室（書︓篠⽥桃紅さん）

﹁
百
歳
の
⼒
﹂
篠
⽥
桃
紅

２
０
１
４
集
英
社

https://www.fukui.kyoto-u.ac.jp/outline_ja

初顔合せ(三階⾷堂)(880601We, BC10)

鉛筆⼀本の⽂房具さえない真新
しい建物に、「よーい、スター
ト︕」といった感じで⼊館して、
福井先⽣のお荷物の搬⼊などを⼿
伝いました。

⼭
邊
先
⽣

福
井
先
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丸
⽥
理
事
⻑

⻑
岡

⽥
中
先
⽣

⼭
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秘
書

ス
ミ
ス
研
究
員

開所初⽇の記念撮影 (ʼ88, BC10, 30)
（敬称省略）

1988年6⽉1⽇、三階パントリー(⾷堂)での会⾷の後、説
明会、記念撮影を経て、福井先⽣をお迎えした初⽇の⼤きな
⾏事を済ませました。
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研究所とは･･･ 研究所では･･･

「緑と文化の京都」(KBS)より

「緑と文化の京都」(KBS京都)より
福井謙一先生 インタビュー

※こちらの画像は著作権の都合上、⾮表⽰としております



*For copyright reasons, the images are not displayed.

奥山 直人博士
特任准教授（阪大）

衝撃科学
共同研究講座

((株)ダイセルとの
共同研究講座)

研究室102にて（1991） 所⻑室にて（1991）

34

“第八章 溶液反応”の中の言葉・・・

“・・・ 溶液中の化学反応の絶対反応速度論に
よる取り扱いは、原理的には気体反応の場合と同
じである。・・・しかし液相中の分子の分配函数
に関しては多少の不確かさがあり、したがって、
溶液反応は気体反応におけるよりもっと基本的で
ない立場から取り扱う方が一層便利である。”

（長谷川・平井・後藤 共訳）

0B B

A B

e E RTk T k T Fk K
h h F F

    


気体反応:
活動度係数
の比溶液反応(もっと基本的ではない立場):

B B M

A B

k T k T ck K
h h c c


   


B A B

0
M
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h

 



 


真の平衡定数分配函数の比

＜問題意識＞
溶液反応も基本的な立場で扱うべきである！

液相における分配関数を用いた絶対反応速度論 !

表面反応
酵素反応
も含む！

研究動機＃１ 絶対反応速度論
（反応論の標準理論）

「絶対反応速度論」アイリング 著 ⻑⾕川繁夫 平井⻄夫 後藤春雄 訳 吉岡書店 1964

The theory of rate process (International chemical series)
by Samuel Glasstone and others. 
New York : McGraw-Hill, 1941.

研究動機＃２ 温度T と時間 t
１．フロンティア軌道理論
２．極限的反応座標理論

“･･･フロンティア軌道理論は溶液反応にも多くの場合有効であるが、
時として反応分⼦や溶媒分⼦群のダイナミックな動きのために補正
されなければならない。フロンティア軌道理論において、軌道は静
⽌した核配置に対して電⼦状態理論により定義されるからである。
また、極限的反応座標理論も反応系が無限に緩やかな速度で変化し
てゆく筋道（“反応の⼀つの中⼼”（福井の⾔））に関する理論であ
る。(⽉刊「化学」福井謙⼀先⽣追悼号より)”

“･･･溶媒効果（普通、活性化エントロピー項にきいてくると考えら
れている）は、軟(ソフト)および硬(ハード)酸あるいは塩基の理論
の説明の⼀部としてもよく知られている。･･･これからわかるよう
に、フロンティア軌道の相互作⽤に基づいた議論は有⽤であるが、
ここに述べた極めて重⼤な限界があることを忘れずに応⽤してほし
い。(「フロンティア軌道法⼊⾨」より)” 

＜私の問題意識＞
両理論には、ともに ⼆つのティー（温度 T と時間 t ）
の概念 が直接⼊っていない。

 T と t を⼊れた理論を作りたい︕
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﹁
フ
ロ
ン
テ
ィ
ア
軌
道
法
⼊
⾨
﹂I

・
フ
レ
ミ
ン
グ
著, 

福
井
謙
⼀
監
修,

⽵
内
敬
⼈, 
友
⽥
修
司
訳
講
談
社
１
９
７
８

﹁
化
学
反
応
と
電
⼦
の
軌
道
﹂
福
井
謙
⼀

丸
善
株
式
会
社
１
９
７
６



溶液反応における反応エネルギー移動機構︓
化学反応のための発⾒的ポテンシャル関数

反応座標に沿った、
とても、たくさんのQM計算

溶液反応における反応エネルギー移動機構︓
化学反応のための発⾒的ポテンシャル関数

「同じ計算で、論⽂５報を書いたら、
もう⼗分でしょう︕︖」

分⼦摩擦理論︓
化学反応とブラウン運動

・原⼦性(atomistics)と統計性
・計算コストの低減

分⼦摩擦理論と⾃由エネルギー⾯

溶質分⼦に働く平均⼒



⽶⽩サマーツアー︓ACTC08 & ゴードンコンファレンス
(ʼ93夏, BC5)

W.A.GoddardIII研(CALTECH)訪問
(930610-13)

J.T.Hynes研(Colorado大@B)訪問
(930613-16)

Rochester Newhampshire

55年体制崩壊、細川政権誕⽣へ(総選挙930718)

https://www.google.com/imgres?q=%E7%B4
%B0%E5%B7%9D%E6%94%BF%E6%A8%
A9%20&imgurl=https%3A%2F%2Fcdn.maini
chi.jp%2Fvol1%2F2023%2F01%2F20%2F20
230120pol00m010002000p%2F8.jpg%3F1&i
mgrefurl=https%3A%2F%2Fmainichi.jp%2F
premier%2Fpolitics%2Farticles%2F20230120
%2Fpol%2F00m%2F010%2F004000c&docid
=NQm8oqb-
tpWYwM&tbnid=ZB6SSEuw_ktCrM&vet=12
ahUKEwjuzZaRqtuIAxVHsFYBHYG1HGcQ
M3oECCUQAA..i&w=620&h=409&hcb=2&v
ed=2ahUKEwjuzZaRqtuIAxVHsFYBHYG1H
GcQM3oECCUQAA

P.Wolynes研(Illinois⼤UC)訪問
930620 (930616-20)

岡崎進
先生

岡崎進
先生

⽶⽩サマーツアー︓ACTC08 & ゴードンコンファレンス
(ʼ93夏, BC5)

Rochester Newhampshire

N.Makri研(Illinois⼤UC)訪問 930618

岡崎進
先生

P.Wolynes研(Illinois⼤UC)訪問
930620 (930616-20)

岡崎進
先生

岡崎進
先生

岡崎進
先生

TACC2023(N.Makri教授)230905

⽶⽩サマーツアー︓ACTC08 & ゴードンコンファレンス
(ʼ93夏, BC5)

Rochester Newhampshire

I.Pregogine研(ULB)訪問
(930705-11)

吉川
研⼀
先⽣

Washington Dulles Apt

Brussels

ACTC08 GRC

5,880km

cf. Tokyo-NY:10000 km

Molecular Energy Transfer

イリア・
プリゴジン教授

⽥崎
秀⼀
さん

並⽊
美喜雄先⽣

イリア・
プリゴジン教授

⽶⽩サマーツアー︓ACTC08 & ゴードンコンファレンス
(ʼ93夏, BC5)

Rochester Newhampshire

吉川研⼀
先⽣

「カオスから⾒た時間の⽮」
⽥崎秀⼀ 講談社 2000



NEC会⻑に会⾒、SX-4導⼊へ (950831, BC3, 37)

関本忠弘
NEC会⻑(当時)
（IFC理事）

元(独)理化学研究所 次世代スーパーコンピュータ
開発実施本部 プロジェクトリーダー兼副本部⻑

こんなイメージ︕

開所当時のマシーン
CONVEX C1-XP

財団法⼈基礎化学研究所 パンフレットより

https://www.fmslib.com/benchmarks/bench_nec4.html

渡辺貞 スパコン
販促本部⻑(当時)

(2009年⽇本学⼠院賞)

https://www.hpcwire.jp/archives/9428
http://prize0266.blog10.fc2.com/blog-entry-133.html

https://www.iist.nias.ac.jp/media/%E5%B1%B1
%E9%82%8A%E6%99%82%E9%9B%84%E7%89
%B9%E5%91%BD%E6%95%99%E6%8E%88%E3
%81%AE%E3%82%A4%E3%83%B3%E3%82%BF
%E3%83%93%E3%83%A5%E3%83%BC%E8%A8
%98%E4%BA%8B%E3%80%8C%E3%83%AA%E3
%83%81%E3%82%A6%E3%83%A0#gsc.tab=0

https://j
pn.nec.co
m/profile
/corp/his
tory/pdf/
history-
120.pdf

「⽐叡⼭ハイキング」－ロープウェイ駅にて－
(940529, BC4, in 36)
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福井先⽣は、⽐叡⼭の阿闍梨に頂いた
という“杖”をいつも携帯していました。

略歴

名⼤異動

福井先⽣N賞

Lab Ncube誕⽣︕

*JST:
科学技術振興機構

77(S52)03 須坂⾼等学校卒業
82(S57)03 京⼤⼯⽯化卒業
84(S59)03 同院修⼠ 修了
87(S62)03 同院博⼠ 修了 IFC
88(S63)04 JSPS*研究員(基礎化研)
91(H03)04 基礎化研 副主任研究員
93(H05)06    ⽶⽩サマーツアー
97(H09)09 同上 主任研究員
98(H10)01 同上 退所 (福井先⽣ 逝去)
98(H10)07 名古屋⼤学 ⼤学院

⼈間情報学研究科 助教授
10 JST*計算科学技術活⽤型

特定研究開発推進事業:
ACT-JST「凝集反応系の⾮平
衡⾮定常ダイナミクスの研究」
”⾮線形⾮平衡⾮定常” 誕⽣

02(H14)03 国際会議 CRN3(化学反応現象
に特徴的⾮平衡⾮定常性
の解明)(基盤C)

02(H14)09 教授(⼈間情報学)
03(H15)04 教授(情報科学)
04(H16)04 21世紀COE「計算科学フロンティア」

06(H18)10 JST*戦略的創造研究推進事業:
CREST「凝集反応系マルチスケー
ルシミュレーションの研究開発」

07(H19)04 ⼩患
08(H20)12 「すぐできる分⼦シミュ

レーションビギナーズ
マニュアル」出版

12(H24)05 MSCRS2012
(JST国際)

13(H25)10 JST戦略的創造研究推進
事業:CREST「マクロ化学
現象シミュレーションに向
けた計算分⼦技術の構築」

14(H26)04 StudyCamp2014
15(H27)12 PACIFICHEM2015 
16(H28)04 MSCRS2016

(JSPS⽇伯+名⼤)
17(H29)04 教授(情報学部・情報学

研究科)
18(H30)09 還暦
20(R02)12 PACIFICHEM2020
23(R05)03 StudyCamp2022

紀元前BC
22
16
14
11
10
07
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00

500 m

当時
情報文化学部・大学院 “人間情報学研究科”
“物質・生命情報学”専攻

秋

地下鉄「名古屋大学」駅

パノラマビュー

へ(’980701, BC0)

地下鉄名城線

東山キャンパス

© Nagoya University



名古屋⼤学 ⼤学院 ⼈間情報学研究科 着任︕
(ʼ980701, AD0)

“天上り”︕︖
あまのぼ

https://www.sun-hp-ibm-sgi-unix-workstations-for-sale.com/wp-content/uploads/1227512570_ban_octane.jpg
https://unixhq.com/systems/sgi-octane/

今⽇の内容
第⼀章 はじめに
第⼆章 “福井研”を⽬指して︕ 理論物理から理論化学へ︕
第三章 続け、ノーベル賞︕
第四章 ⻑岡研究室、始動︕ 旅⽴ち︕︖

それまでしてきたことが
“新しく”始めることに繋がる︕

第五章 展開 複雑性に向かって
第六章 おわりに 〜“フクイ研精神”を継承できているか︖〜
第七章 謝辞
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第四章 ⻑岡研究室、始動︕
旅⽴ち!?

:01 名古屋⼤学 ⼤学院 ⼈間情報学研究科 着任︕
(ʼ980701, AD0)

(1998)
・物質変換の化学反応メカニズム
・時空構造と情報⽣成
・物質ダイナミズムの⾮平衡統計⼒学
・古典量⼦結合系の新しい数学的表現

(2024)
・運動から⾮平衡系へ
・孤⽴反応から凝集系化学反応へ
・素反応から複合化学反応へ
・分⼦から⽣命現象へ
・並⾏コンピューティングからマルチスケール情報処理へ
・実験と理論計算のインタープレイによる産業応⽤

(1998)

四つのテーマ



⾃由エネルギー勾配法（1998）
〜溶液中における分⼦の形や反応を調べる⽅法〜
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例 水溶液中のグリシンの異性化

■溶液中の分⼦がどんな形をしているかを調べる⽅法
奥⼭
博⼠
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気体では

⾃由エネルギー勾配法 により初めて求めることができた
反応⾃由エネルギーと

活性化⾃由エネルギー

実験値︓ 実験値︓
14.6 kcal/mol 7.3 kcal/mol

(   G.Wada, et al. (1982),   
M.Hussey, et al. (1971)   )

12.3 kcal/mol活性化⾃由
エネルギー ΔGa

“⾃由エネルギー⾯上の
活性化状態”

双性イオン型（ZW）

中性型（NF）

⽔溶液中

強い安定化

・N.O.-Yoshida, MN & TY, J. Chem. Phys., 113, 3519 (2000)
・N.Takenaka, Y.Kitamura, Y.Koyano, T.Asada & MN, 

Theor. Chem. Acc., 130, 215 (2011)

それまでの計算で
得られていた

エネルギー曲線
（実験と⽭盾︕）

9.3 kcal/mol
反応⾃由
エネルギー ΔGreac

‘aqueous’
‘gas-phase’

反応座標（分⼦の形の変形）

エ
ネ

ル
ギ

ー

奥⼭博⼠

『化学』特集号 －福井謙⼀先⽣が遺したもの－
(ʻ98, BC0, in 39)

座談会（980130）が開かれた

“聖護院御殿荘”

「化学」Vol.53 化学同⼈ 1998

活性化エネルギーの温度依存性

300K

320K

310K

グリシン⽔溶液

⾃由エネルギー計算から温度依存性を知ることができる︕
（QM計算からでは求まらない情報︕）

MN, N.Yoshida, T.Yamabe, JPC A, 102, 8202 (1998).

孤⽴グリシン分⼦
のポテンシャル曲線（0 K）(HF/6-31+G*)
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原著論⽂:本質的な考え⽅と理論的基礎

私たちは自由エネルギー勾配法を提案した。
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F.J. Olivares del Valle and M.A. Aguilar, et al., J. Chem. Phys. 118, 255 (2003)

Badajozグループは
有効FEG法を開発しました︕

－ FEG法 via 
平均溶媒静電ポテンシャル（ASEP）/MD法 －

FEG
Method

E.Martin先⽣ M.Aguilar先⽣

R.M.Gester, H.C.Georg, T.L.Fonseca, P.F.Provasi, S.Canuto, TCA, 131, 1220 (2012)

San Pauloグループは
もう一つ別の有効FEG法を開発しました！

－水中におけるピリジンの15N磁気遮蔽に対する溶媒誘起電子分極の影響－

Dr.C.Bistafa
（阪⼤特任研究員）

S.Canuto先⽣

http://www.quimica.ufpb.br/sbqt201
9-en/page9.html



H. Hu, Z. Lu and W. Yang, J. Chem. Theory and Comput. 3, 390 (2007)

YangのグループもFEG法を開発しました！
－ FEG法 via 

QM/MM 最小自由エネルギー経路 (QM/MM-MFEP) 法 －

: FEG法の式 FEG
Method

私達の論⽂

https://www.iaqms.org
/members/yang.php

FEG法は“メタダイナミクス法”の開発に
影響を与えたに違いない！？

A. Laio and M. Parrinello, PNAS, 99, 12562 (2002)

FEG法は⼗分に
普及した!!

https://people.si
ssa.it/~laio/
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ACT-JST「凝集反応系の⾮平衡⾮定常ダイナミクス
の研究」採択 (ʼ981117, AD0)

応募を勧めてくれた
笹井理⽣先⽣

（当時 名⼤院⼈間情報学研究科教授）

http://w
ww.iar.na
goya-
u.ac.jp/~
oldsite/2
003PBF/
Sasai.ht
ml



ACT-JST「凝集反応系の⾮平衡⾮定常ダイナミクス
の研究」採択 (ʼ981117, AD0)

このプロジェクトが、もし採択されていなければ歴史が変わって・・

『バック・トゥー・
ザ・フューチャー』

（R.Zemeckis, 1985）

私の研究室のメンバーのほとんどが
この場から消えてしまうかも … ?!

※著作権の関係上、⼀部画像を⾮表⽰
または不鮮明としております

映画『Back to the future』DVD

ACT-JST「凝集反応系の⾮平衡⾮定常ダイナミクス
の研究」採択 (ʼ981117, AD0)

研究期間︓ 3年間
研 究 費︓〜150,000千円

科学技術振興“事業団”

「化学⼯業⽇報」1998.11.20

ACT-JST「凝集反応系の⾮平衡⾮定常ダイナミクス
の研究」採択 (ʼ981117, AD0)

三つの“非”：
非線形・非平衡・非定常

非×非×非 ＝ 非3 ＝N3

Ncube
の誕生！

科学技術振興“事業団”

ACT-JST「凝集反応系の⾮平衡⾮定常ダイナミクス
の研究」採択 (ʼ981117, AD0)

PCクラスター（DEC（COMPAQ）） Origin200（SiliconGraphics）



「1999年 忘年会」栄にて
(ʼ99, AD1)
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ACT-JST「凝集反応系の⾮平衡⾮定常ダイナミクス
の研究」採択 (ʼ981117, AD0)

T と t の研究を実践してくれた岡崎君
（当時PD、現弘前⼤講師）と原君
（当時M2、現産総研主任研究員）

時間 t

温
度

 T

T と t の研究を理論的・情報学的観点から
取り組んでくれた
岡本君（当時M2、現HPCシステムズ）

活性化エネルギーの温度依存性

300K

320K

310K

グリシン⽔溶液

⾃由エネルギー計算から温度依存性を知ることができる︕
（QM計算からでは求まらない情報︕）

MN, N.Yoshida, T.Yamabe, JPC A, 102, 8202 (1998).

孤⽴グリシン分⼦
のポテンシャル曲線（0 K）(HF/6-31+G*)
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研究期間︓ 5年間半
研 究 費︓〜300,000千円

科学技術振興機構 戦略的創造研究推進事業
Core Research for Evolutional Science and Technology

CREST「凝集反応系マルチスケール
シミュレーションの研究開発」(ʼ06, AD08)

－⼤規模原⼦情報の疎視化・再構成技法・疎視化理論の開発－

⽮川元基教授
（東⼤名誉教授

元東洋⼤学教授）

領域アドバイザ

研究総括

渡辺 貞先⽣
（当時理研次世代スー
パーコンピュータ開発
実施本部プロジェクト

リーダー）
他９名

岡本拓也博⼠
（HPCシステムズ）

⾼柳昌芳博⼠
（現滋賀⼤准教授）

⼭本典史博⼠
（現千葉⼯⼤教授）

優⼄⽯博⼠
（現前橋⼯科⼤学准教授

https:
//ww
w.jst.g
o.jp/ki
soken
/crest
/ryoiki
archiv
e/mul
ti/gen
eraliz
ation.
html

https:
//ww
w.hp
cwire
.jp/ar
chive
s/942
8



2011初詣出 熱⽥神宮（110114）

“凝集反応系マルチスケールシミュレーションの研究開発

- 大規模原子情報の疎視化・再構成技法・疎視化理論の開発 -”

■⽔溶液中におけるHF分⼦の振動緩和過程の観測
―溶質分⼦周辺⽔分⼦群に現れる実空間⾮平衡⾮定常分布ー

MDデータによる⽔分⼦密度の原分布

O原⼦密度の構成分布H原⼦密度の構成分布

x

y

x

y
粗視化空間ｳｨﾝﾄﾞｳ

個別の分⼦振動エネルギーから
溶媒温度の時空間分布へ
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略歴

名⼤異動

福井先⽣N賞

Lab Ncube誕⽣︕

*JST:
科学技術振興機構

77(S52)03 須坂⾼等学校卒業
82(S57)03 京⼤⼯⽯化卒業
84(S59)03 同院修⼠ 修了
87(S62)03 同院博⼠ 修了
88(S63)04 JSPS*研究員(基礎化研)
91(H03)04 基礎化研 副主任研究員
93(H05)06    ⽶⽩サマーツアー
97(H09)09 同上 主任研究員
98(H10)01 同上 退所 (福井先⽣ 逝去)
98(H10)07 名古屋⼤学 ⼤学院

⼈間情報学研究科 助教授
10 JST*計算科学技術活⽤型

特定研究開発推進事業:
ACT-JST「凝集反応系の⾮平
衡⾮定常ダイナミクスの研究」
”⾮線形⾮平衡⾮定常” 誕⽣

02(H14)03 国際会議 CRN3(化学反応現象
に特徴的⾮平衡⾮定常性
の解明)(基盤C)

02(H14)09 教授(⼈間情報学)
03(H15)04 教授(情報科学)
04(H16)04 21世紀COE「計算科学フロンティア」

06(H18)10 JST*戦略的創造研究推進事業:
CREST「凝集反応系マルチスケー
ルシミュレーションの研究開発」

07(H19)04 ⼩患
08(H20)12 「すぐできる分⼦シミュ

レーションビギナーズ
マニュアル」出版

12(H24)05 MSCRS2012
(JST国際)

13(H25)10 JST戦略的創造研究推進
事業:CREST「マクロ化学
現象シミュレーションに向
けた計算分⼦技術の構築」

14(H26)04 StudyCamp2014
15(H27)12 PACIFICHEM2015 
16(H28)04 MSCRS2016

(JSPS⽇伯+名⼤)
17(H29)04 教授(情報学部・情報学

研究科)
18(H30)09 還暦
20(R02)12 PACIFICHEM2020
23(R05)03 StudyCamp2022
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⺟校 須坂⾼校の“⿓”の建⽴
（NHK にんげんドキュメント︓

「天突く⿓を作れ」)（2006.9.8）
https://www.dailymotion.com/video/x26ar32

「すぐできる分子シミュレーション
ビギナーズマニュアル」 上梓！

執筆⼯程表

福井研究室で諸熊先⽣らがまとめた「量⼦化学⼊⾨」

（’081210, AD10）

パート⻑会議

講談社サイエンティフィク（2008）
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CREST「凝集反応系マルチスケー
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マニュアル」出版
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JST国際シンポジウム MSCRS2012
「凝縮相反応系のマルチスケールシミュレーション」

(’12, AD17) 

松林先⽣岡崎先⽣

Straub
先⽣ 北浦

先⽣
古賀
先⽣

井内
先⽣

安⽥先⽣

懇親会

Ruiz-López
先⽣

今⽇の内容
第⼀章 はじめに
第⼆章 “福井研”を⽬指して︕ 理論物理から理論化学へ︕
第三章 続け、ノーベル賞︕
第四章 ⻑岡研究室、始動︕ 旅⽴ち︕︖

それまでしてきたことが
“新しく”始めることに繋がる︕

第五章 展開 複雑性に向かって
第六章 おわりに 〜“フクイ研精神”を継承できているか︖〜
第七章 謝辞

82

JOURNEY
『DEPARTURE』

CDアルバム

※著作権の関係上
画像を⾮表⽰と
しております

Logo

第五章 展開︕ 複雑系に向かって

:01 これまで主に研究されてきたのは、
単⼀分⼦、素反応です︕



ユニクロヒートテックのCM

※著作権の関係上、
⼀部画像を⾮表⽰としております

「化学基礎新訂版」と 「化学新訂版」
（実教出版）（2018年）

■合成繊維（縮合重合、付加重合などによる） 例、ナイロン66

■合成樹脂（プラスチック）（熱可塑性樹脂、熱硬化性樹脂など）

図 固体の高分子化合物の構造
（「化学Ⅱ新訂版」、p. 143）

整然とした、反応式だが、実は、高分
子化合物は複雑な構造をしている！

世界は複雑な“モノ”にあふれている︕
-私たちの⽣活は、複雑な組成の化合物に囲まれている-

ポリエチレンテレフ
タレート（PET)etc.

ポリエチレン

https://www.whole-
earth.net/news/2789

©写真AC

34.2 nm
（この系は 2,701,674 原⼦を含んでいる）
（エチレン 43,740, ヘプタン 102,060）

3.8 nm
3,706 原⼦系（=126x1+6x60+23x140）

（Hf 触媒 1+ エチレン 60 + ヘプタン 140）

“化学反応”のイメージ︕︖

でも、実際は、たくさんの、そんな化学反応が
あっちこっちで起こっている！

普通、一つの化学反応はこんなふうにイメージする！

複合反応系は確率変数の体系である︕

34.2 nm
（この系は 2,701,674 原⼦を含んでいる）
（エチレン 43,740, ヘプタン 102,060）

3.8 nm
3,706 原⼦系（=126x1+6x60+23x140）

（Hf 触媒 1+ エチレン 60 + ヘプタン 140）

“化学反応”のイメージ︕︖

でも、実際は、たくさんの、そんな化学反応が
あっちこっちで起こっている！

普通、一つの化学反応はこんなふうにイメージする！

複合反応系は確率変数の体系である︕

・遷移率（( Metropolis )法）︓

Red Moon 法 -混合MC/MD反応法-
〜複雑な成分の化合物を調べる分⼦シミュレーション〜

“A hybrid MC/MD reaction method with Rare event-driving Methodology of necessity”

MD
(分⼦動⼒学法)

化学反応
（超希少事象）

MC
（モンテ

カルロ法） MCMD MDMD

wmn wnl

  min 1,expmn mnw U  

活性分⼦割合
＜〜10-10

Red Moon 法
… 新しいシミュレーション法これまでのシミュレーション法

・ニュートンの運動⽅程式︓

MM 0
mn mn mnU U U    

・反応エネルギー差︓
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
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p
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活性分⼦
1個
vs.

不活性分⼦
100億個

希少事象促進機構を備えた 混合モンテカルロ(MC)/分⼦動⼒学(MD)反応法︓

なかなか
起こらない︕

・混合MC/MD反応法

A B C  

Metropolis

MN, Y.Suzuki, T.Okamoto, N.Takenaka, Chem. Phys. Lett., 583, 80 (2013)
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RM cycle   

RM cycle   
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DMF
(N,N-dimethyl
formamide)

・MN, Y.Suzuki, T.Okamoto, N.Takenaka, Chem. Phys. Lett., 583, 80 (2013)

ラセミ化!
Calc.  ee 0 %

再現!
(RM cycle = 900)

“Red Moon 法“は
MC 法と MD 法の２つを繰り返し⽤いる︕

(R)-C2H5CH(CH3)Cl C2H5C H(CH3) + Cl- (S)-C2H5CH(CH3)Cl

①或る原⼦対が必要条件を満たすまで、
MDシミュレーションを実⾏する。

① ② ③

Cl-

C2H5C H(CH3) 

②全系を緩和させながら、
仮想的に反応させる。

③メトロポリススキームの
下で、その反応ステップを
採択（あるいは棄却）する。

必要条件

(R)-2CLRBTN

(S)-2CLRBTN

Bu+

+分⼦状態 m=2

1

3

21w

12w

31w
13w

分⼦状態 1 分⼦状態 2分⼦状態 2分⼦状態 1

三状態モデル

■反応スキーム

Bu+ と Cl- から (R)-2-chlorobutane (2CLRBTN)への化学結合形成のための固有MD(iMD)シミュレーション

“マスター⽅程式”を解くために,

Cl-

実践的教育科⽬ 産学連携実習(A) の第⼀号
実社会の問題や要請を理解・分析できる⼒を⾝につけるための教育の⼀つ

⼤⻄昇元研究科⻑
（H22-H24）

(ʼ12, AD17)■⼤学院情報科学研究科のカリキュラム
情報科学の共通基盤や学術的な基礎を修得

できるカリキュラムに加えて、実社会の問題
や要請を理解・分析できる⼒を⾝につけるた
めに、研究インターンシップ、学外実習、産
学連携実習を含めた産学連携を取り⼊れたカ
リキュラムが設定されている。 鈴⽊雄⼀博⼠

芳⾹族ポリアミドに関する共同研究

https://w
ww.is.na
goya-
u.ac.jp/re
search/P
id=85_jh
c_data.ht
ml

“Red Moon” 
in Manchester !
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研究期間： 5年間半
研 究 費：～300,000千円

科学技術振興機構（JST）：戦略的創造研究推進事業
Core Research for Evolutional Science and Technology

CREST「マクロ化学現象シミュレーションに
向けた計算分⼦技術の構築」(ʼ13, AD16)

⼭本尚教授
（名⼤名誉教授
現中部⼤学）

鈴⽊雄⼀博⼠

S.Saha博⼠
(現TDB⼤助教授)

北村勇吉博⼠
(現静岡⼤助教)

C.Bistafa博⼠
(現⼤阪⼤)

⾼柳昌芳博⼠
（現滋賀⼤准教授）

S.Xing博⼠

https://www.jst.go.jp/crest/mt/supervisor/

元素戦略 ポスト「京」

⽂部科学省（MEXT）
Ministry of Education, Culture, Sports, Science and Technology

MEXT「元素戦略」＆「ポスト「京」」参加
(Since ʼ12, AD15)

⽵中規男博⼠
（現東⼤特任講師）

A.Bouibes博⼠
（現INSA Toulouse

准教授）

藤江拓哉君

稲垣泰⼀博⼠
（現慶応⼤助教）

■界⾯縮重合反応の概念図と原⼦組成⽐の解釈■芳⾹族ポリアミド膜内部における分⼦表⾯（ステレオ図）

■⾼分⼦架橋度(DPC)と原⼦組成⽐

CREST「分⼦技術」
“マクロ化学現象シミュレーションに向けた計算分⼦技術の構築”

界⾯縮重合反応 －芳⾹族ポリアミド合成繊維－
■重合過程と接合部の分布（MPD:TMC=1:1）

MPD TMC

Red Moon法

・Y. Suzuki, Y. Koyano, M. Nagaoka, J. Phys. Chem. B, 119, 6776 (2015).

■EC-PCミステリの解明 ■Naイオン電池のSEI膜形成における添加剤効果

■NaPF6/PC系HC電極のSEI膜内の有機塩層の構造安定性

駒場慎⼀
東理⼤教授

・M.Bouibes, N.Takenaka, T.Fujie, K.Kubota, S.Komaba, MN,
ACS Appl. Mat. Intrface, 10, 28525 (2018)

・N. Takenaka, Y. Suzuki, H. Sakai, MN, J. Phys. Chem. C.,
118, 10874 (2014)

⼆次電池における固体電解液相間の
構造解明と⾼容量化に向けて

https:
//ww
w.tus.
ac.jp/
ridai/
doc/ji
/RIJIA
01Det
ail.ph
p?kin
=ken
&diu
=486f



「情報学の研究者たちの喜怒哀楽」

https://tamatebako.i.nagoya-u.ac.jp/5780/

(企)有田隆也先生等

⾃分では決して思いつかない発想『貴⽅のRed Moon法を”Liイオン電池”で使えないか』という⼤胆な
課題（問題の外の”問題”︕︖）を、異なった専⾨分野の外部識者から与えられ、無謀にも取り組んで
⾏くうちに、何とか「EC-PCミステリ」の解明に繋がる成果を挙げることができた︕と実感したとき

Ncube合宿「スタディキャンプ」では、現役⽣や卒業⽣が、驚きの⼯夫と斬新な感覚で、新展開をプ
レゼンしてくれます。コンパではその苦労を笑顔で熱く語り合っています︕それを傍観しているとき
（コロナ禍ではない常の夏の⼀コマ）

モスクワシンポジウム “Chemical Theory for 
Complex Systems” (ʼ14, AD17)

Satellite Meeting of MCMC-2014:
Japan-Russia Joint Symposium 

“Chemical Theory for Complex Systems”
Sept. 19, 2014, St. Petersburg, Russia 

「⼈間⾄る所⻘⼭あり」 「お互いに頑張りましょう」

Satellite Meeting of MCMC-2014:
Japan-Russia Joint Symposium 

“Chemical Theory for Complex Systems”
Sept. 19, 2014, St. Petersburg, Russia 

モスクワシンポジウム “Chemical Theory for 
Complex Systems” (ʼ14, AD17)

1-オクテン/エテン系に共重合反応
と連鎖移動重合をシミュレートする

計算化学的⼿法を確⽴した。

■⾦属有機構造体(MOF)のチャネル間で観測されたスチレン重合■ポリマー伸⻑ダイアグラム … モノマー成分⽐が計算可能︕

CREST「分⼦技術」
“マクロ化学現象シミュレーションに向けた計算分⼦技術の構築”

触媒重合とラジカル重合 －ポリオレフィン樹脂－
■分⼦量分布（質量平均分⼦量）の時間変化

・S.Kanesato, K.Yasoshima, N.Misawa, K.Matsumoto, Y.Suzuki,
N.Koga, MN, J. Phys. Chem. B, 127, 7735 (2023).

エテンの挿⼊により⽴体障害が軽減され、
活性部位が再び解放される︕

eHfCat

eHfCat_OCT_ETH_3.mp4

■重合反応機構 ⼆つの異なる時間スケール

分⼦量分布の時間変
化を再現することに

成功した︕!!

RMシミュレーションで得た St20 配列: 
rrrrrrrrmmrmmrmrmmr

At the 1st time of opening the revolving “BDC-doors” (RM cycle 101)
At the 2nd time of opening the revolving “BDC-doors” (RM cycle 170)

タクティシティ mm : rr : mr (m) = 18 : 41 : 41 (18 (38))
cf. Exp. 16 : 43 : 41 (38)a) ( )0.5mp mm mr  

連鎖移動反応が、1124RMサイクル
で起こる（トラジェクトリ#9）

・M.Matsumoto, M.Takayanagi, Y.Suzuki, N.Koga, MN,
J. Comp. Chem., 40, 421 (2019).

・N.Misawa, K.Matsumoto, Y.Suzuki, S.Saha, N.Koga, MN,
J. Phys. Chem. B, 127, 1209 (2023).

・Z.Rao, M.Takayanagi, MN, J. Phys. Chem. B, 126, 5343 (2022)
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名⼤異動

福井先⽣N賞

Lab Ncube誕⽣︕

*JST:
科学技術振興機構

77(S52)03 須坂⾼等学校卒業
82(S57)03 京⼤⼯⽯化卒業
84(S59)03 同院修⼠ 修了
87(S62)03 同院博⼠ 修了
88(S63)04 JSPS*研究員(基礎化研)
91(H03)04 基礎化研 副主任研究員
93(H05)06    ⽶⽩サマーツアー
97(H09)09 同上 主任研究員
98(H10)01 同上 退所 (福井先⽣ 逝去)
98(H10)07 名古屋⼤学 ⼤学院

⼈間情報学研究科 助教授
10 JST*計算科学技術活⽤型

特定研究開発推進事業:
ACT-JST「凝集反応系の⾮平
衡⾮定常ダイナミクスの研究」
”⾮線形⾮平衡⾮定常” 誕⽣

02(H14)03 国際会議 CRN3(化学反応現象
に特徴的⾮平衡⾮定常性
の解明)(基盤C)

02(H14)09 教授(⼈間情報学)
03(H15)04 教授(情報科学)
04(H16)04 21世紀COE「計算科学フロンティア」

06(H18)10 JST*戦略的創造研究推進事業:
CREST「凝集反応系マルチスケー
ルシミュレーションの研究開発」

07(H19)04 ⼩患
08(H20)12 「すぐできる分⼦シミュ

レーションビギナーズ
マニュアル」出版

12(H24)05 MSCRS2012
(JST国際)

13(H25)10 JST戦略的創造研究推進
事業:CREST「マクロ化学
現象シミュレーションに向
けた計算分⼦技術の構築」

14(H26)04 StudyCamp2014
15(H27)12 PACIFICHEM2015 
16(H28)04 MSCRS2016

(JSPS⽇伯+名⼤)
17(H29)04 教授(情報学部・情報学

研究科)
18(H30)09 還暦
20(R02)12 PACIFICHEM2020
23(R05)03 StudyCamp2022

紀元AD
08

09
10

15

16

17

19

20

21
22
25

紀元AD

00

04

Wales先生
倭先生 長岡 Straub夫妻

岡本先生 平田先生

StudyCamp2014 (Gujo-Kogen Highland) 
(郡上高原)(Aug.25-27, 2014)

1st StudyCamp 郡上⾼原ホテル

に触発されました！

を開催！ これは “OntakeMeeting2014”
(Mar. 31-Apr. 1, 2014)

に 触発されました！

https://www.ontake-kyukamura.net/

”StudyCamp” 開始︕ (ʼ14, AD17)
郡上⾼原ホテル

榮先生

宇田川
先生

http://www.gujyokogen-hotel.com/

https://www.agoda.com/ja-jp/gujo-kogen-hotel/hotel/
seki-jp.html?cid=1844104&ds=cNvIvt3onCWqevaG

郡上そば打ち体験︕

茶⾊い
うどん︖

そばが茹で上
がるのを待っ
ている︕

@StudyCamp
(140826)



StudyCamps
SC2015 (Gero-Onsen, Gifu)
(下呂温泉)(Aug.24-25)
篠田・畑中先生

SC2016 (Gujo-Hachiman, Gifu)
(郡上八幡)(Sept.4-5) 高橋・村岡先生

SC2017 (Suwa, Nagano)
(諏訪)(Aug.23-25)
Ruiz-López・中田・阿部・村岡先生

※著作権の関係上、⼀部画像を⾮表⽰としております

StudyCamps
SC2018 (Ohmi Hachiman, Shiga)
(近江八幡)(Aug.22-23) 優・渡辺先生

Himakajima WS (MSCRS2019)
(日間賀島)(Mar.21-22, 2019)
平田・岡本・Straub・田中・太田・小池先生

SC2019 (Hida Takayama, Gifu)
(飛騨高山)(Sep.1-2, 2019)
Straub・Lintuluoto・北尾先生

StudyCamps
SC2018 (Ohmi Hachiman, Shiga)
(近江八幡)(Aug.22-23) 優・渡辺先生

Himakajima WS (MSCRS2019)
(日間賀島)(Mar.21-22, 2019)
平田・岡本・Straub・田中・太田・小池先生

SC2019 (Hida Takayama, Gifu)
(飛騨高山)(Sep.1-2, 2019)
Straub・Lintuluoto・北尾先生

Ncube Competition
Best Presentation Award

StudyCamps
SC2020 (COVID-19のため中⽌)

・・・

SC2022 (Ohmi Hachiman, Shiga)
(近江八幡)(March 6-7, 2023)
Straub・Bondar・江原・松林・栢沼・大谷・笠原先生

https://www.qkamura.or.jp/ohmi/

https://travel.rakuten.co.jp/HOTEL/76886/CUSTOM/GW76886160210144427.htmlhttps://cf.bstatic.com/xdata/images/hotel/max1024x768/
407617159.jpg?k=33731a1451dfd6465cfba3c6d20f148468
d3bd337a5f595b4bfdfdfa559f338f&o=
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栗崎博⼠ ⼩林さん 福原さん

JSPS-FAPESP国際シンポジウム MSCRS2016
「凝縮相反応系のマルチスケールシミュレーション」

(2016年10月10-13日, AD18) 

北栄輔 副研究科⻑の乾杯

野依記念学術交流館

https://web-honbu.jimu.nagoya-u.ac.jp/fmd/02construction/tatemono/14_noi-kouryuu/01.jpg

原渕祐 博⼠

⽔上渉 博⼠
Martin教授

JSPS-FAPESP国際シンポジウム MSCRS2016
「凝縮相反応系のマルチスケールシミュレーション」

(2016年10月10-13日, AD18) 

尾張コンプレックスセミナー＆芳名録

・異動後すぐ開始した、尾張コンプレック
スセミナーは、７９回を数える︕︕

”コンプレックス” … 複雑系、錯体、様々な⼈達が集う場所



第15回 複雑系科学セミナー(ʼ23, AD25)

⼭⻄芳裕
先⽣

太⽥元規
先⽣

北栄輔
研究科⻑ビアパーティー

専攻のセミナーシリーズ 今⽇の内容
第⼀章 はじめに
第⼆章 “福井研”を⽬指して︕ 理論物理から理論化学へ︕
第三章 続け、ノーベル賞︕
第四章 ⻑岡研究室、始動︕ 旅⽴ち︕︖

それまでしてきたことが
“新しく”始めることに繋がる︕

第五章 展開 複雑性に向かって
第六章 おわりに 〜“フクイ研精神”を継承できているか︖〜
第七章 謝辞

114

JOURNEY
『DEPARTURE』

CDアルバム

※著作権の関係上
画像を⾮表⽰と
しております

Logo

第六章 おわりに
〜“フクイ研精神”を
継承できているか︖〜

:01 逆⽅向の勉強をする態度
基礎を⼤切にすること、努めて広く学ぶこと

”今の学⽣は、私の時代と⽐べて、勉強しなければな
らないことの量が多すぎる。それを思えば、こんな理
想論に対して反論が返って来るかもしれない。が、そ
れを承知で私は強調したいのである。創造をめざすに
は、狭い勉強はためにならない。努めて広く学ぶこと
である。“

（「学問の創造」(1984)）

“frontier” 25回

frontier : 辺境、開拓、最先端

”学んだことはいつ、どんな形で役に⽴つか、わかっ
たものではない。学問を植物に例えれば、個々の学問
の地下茎は思わぬところでつながり合っているもので
ある。”

”⾃分が進もうとしている道には関係なさそうに⾒え
る学問、否、もっと極端に、逆の⽅向の学問を⼀緒懸
命勉強すること。…“

フロンティア軌道理論の命名に関連して、当時、最先
端の基礎学問であった、量⼦⼒学を勉強して、それを
応⽤できないかと考えた、ということが、ご著書に書
かれています。佼成出版社



吉澤先⽣との共著論⽂ (1998)
“Lithium Diffusion in LixCoO2 Electrode Materials

(LixCoO2電極材料におけるリチウム拡散)”

⼭邊先⽣の博⼠論⽂ (1967)
「多官能基性単位間結合によるゲル化に関する研究 」

”私(⼭邊先⽣)⾃⾝は，昭和33年4⽉，福井先⽣の研究室に卒業研究⽣として配属され，量⼦化
学を勉強させてもらうつもりでいたが，どういうわけか私だけは当⾯福井先⽣に直接ご指導を
受けることになり，(量⼦化学)とは全く関係のない「特殊なイソシアヌレート環（イソシアヌ
ル環）結合様式でおこる⾼分⼦のゲル化現象に関する理論的研究」であり，福井先⽣がすでに
速度論的に進めておられたものを統計⼒学的に展開するようにとのことであった．“（「洛朋
19」(2010)より）

シオヌル酸 イソシオヌル酸

1960 1963

1964

「洛朋19」(2010）

第８章 線状⾼分⼦の分⼦量分布
⼆官能基性単位間結合

第９章 ⾮線状⾼分⼦の分⼦量分布とゲル化理論
三官能基性枝分れ⾼分⼦

Ｐ.Ｊ. フローリ
「⾼分⼦化学」(1953)

拡張１︓ 巨環＊なしの三官能基性単位間結合
拡張２︓ (拡張１)＋⼆官能基性単位間結合
拡張３︓ 巨環ありの三官能基性単位間結合
＊巨環（macroring）

（⾼分⼦の）

Cornell University Press

Red Moon 法

Our necessity

A “new” efficient method  

6歳 62歳

12歳 67歳

“マクロ化学現象シミュレーションに向けた計算分⼦技術の構築”
〜複合化学反応・⽴体特異性・集合体構造〜

“誤差逆伝播法”
－評価関数の微分を効率的に計算する手法－

D.E. Rumelhart
(1942-2011)

・D.E. Rumelhart, G.E. Hinton, R.J. Williams, Nature, 323, 533 (1986)

G.E. Hinton
(1947- )

H.C. Longuet-Higgins
(1923-2004)

ケンブリッジ⼤(ʼ54-ʼ67)
エジンバラ⼤(ʼ67-ʼ74)

Image credit:L.A. Cicero

Image credit:
Linda Nylind / eyevine via Redux 



6歳 62歳

12歳 67歳

Red Moon 法

Our necessity

A “new” efficient method  

基礎を⼤切に、広く学びながら、
もう少し先へ︕

©写真AC

Ncube ひとまず モードチェンジ︕
ご⽀援 有難うございました︕

Collaborators and Students：
・N.O.-Yoshida（DR） ・I.Okazaki（DR） ・Y.Hara（DR）

・T.Okamoto（PD） ・M.Takayanagi（PD） ・Y.Koyano（PD）
・Y.Oishi（M2） ・N.Yamamoto（DR） ・K.Yamada (DR) 
・I.Kurisaki（DR） ・N.Takenaka（DR） ・Y.Suzuki（DR）

・Y.Kitamura（DR） ・K.Matsumoto（DR）
(Other OBs & OGs and outer Coworkers)

Foundations：
＊Japan Science and 

Technology Corporation (JST）
(Project ACT-JST-98-A5-1)
(Project CREST-JST-06- -1) )

＊21st Century COE Program: 
“Frontiers of Computational Science”

Ministry of Education, Sciences and Culture in Japan

Gaussian Interface
for AMBER9

ご清聴有難うございました。

卒業生、修了生、博士研究員、

共同研究者、研究室スタッフ
これまで有難うございました。

これからも宜しくお願いします！


