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進化する社会と学問：触媒・コンピュータ化学研究の５０余年を通して 
 

東北大学未来科学技術共同研究センター 

                                           宮本 明 

                        

1. はじめに 

５年前に触媒学会シニア懇談会に入会さ

せて頂くとともに、「触媒学会・触媒研究の

思い出」という題で寄稿させて頂いた[1]。

それから４年余、改めて寄稿の機会を与え

て頂き、感謝いたします。昭和２２年（１９

４７年）５月３日の日本国憲法施行日の生

まれであるので、執筆時点で、憲法と同じ、

７４歳となる。 

人類の歴史を振り返ると、打製石器、磨製

石器から最近の自動車、コンピュータ、ロボ

ット、人工知能など様々な新しい道具が生

まれ、社会を革新してきた。ただ、第二次世

界大戦後の貧しい時代に生まれた時に、

SDGs、地球温暖化、電気自動車、コンピュ

ータ、人工知能などを想像できたであろう

か。数十年という一人の人生の間にも、大き

な社会の進化が起こる。ここでは、自分が生

きた時代での研究を進化する社会と学問の

観点で振り返ってみたい[2-4]。なお、この

間、多くの先生方、共同研究者、学生の皆様

とのオリジナル論文に加え、多彩な分野で

の総説も書く機会を頂いたので、感謝の気

持ちも込めてそれらの総説を中心に引用さ

せて頂く。多彩な分野での意義が分かり易 

 

く書かれ、またオリジナル論文も引用され

ているので、ご参照頂ければ幸いである。 

 

2. 触媒研究で体験した「進化する社会と学

問」[5-8] 

第二次世界大戦後のベビーブーム（団塊）

世代であるので、憲法だけでなく、様々な面

で新しい制度とともに歩んだ。中学卒業後

に５年間学んだ国立鈴鹿工業高等専門学校

もその一つであった。５年間の一貫教育で、

大学の工学部卒業レベルに到達させるべく、

先生方もとても意欲的で、数学、英語、ドイ

ツ語、化学、物理、卒業研究などの教育を受

けたことは振り返ってみると貴重な体験で

あった。 

鈴鹿高専での学習を通して、もっと深く

勉強してみたいという気持ちをもっていた

時に、東北大学工学部が編入生を受け入れ

るという情報を得て、５年生の１月の編入

学試験を受け、高専から編入学１期生とし

て東北大学工学部３年生で学ぶ機会を得た。

当時は何処の大学でも学園紛争が盛んで、

東北大学でも３年生の前期には、かなりの

時間がストライキ、学生討論などが行われ、

大学に来たことを実感することになった。
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その中で語られる様々な内容に興味をもち、

歴史、経済、心理学、哲学、数学、量子力学、

相対性理論など社会の基礎、科学の基礎を

もっと深く勉強する機会を得たことは幸せ

なことであった。研究室配属は、高専での経

験もあり、触媒を専門とされる荻野研究室

を志望した。「液体金属の触媒作用」という

全く新しい研究テーマを頂き、主体的に、研

究手法、解析手法、実験装置の製作を行い、

金属系、物理系、東工大、北大、名大などの

研究者、学生と交流した。下宿近くのキャン

パスには、大型計算機センターが開設、

FORTRANプログラムによる反応器の流体

力学的解析、量子化学的解析も進めた。研究

にとって必要となる様々な基礎と主体的に

学問を進める楽しさを習得する時代であっ

た。 

１９７５年４月、名古屋大学工学部合成

化学科村上研究室の助手となった。日本国

憲法施行の日に生まれたことにより、当時

の考えが朝日新聞記事（１９９７年５月２

日：施行日生まれの５０歳にきく）になって

いるので、それを引用する。「東北大の博士

課程を終えて１９７５年に名古屋大の助手

になった。教授から与えられたテーマは、火

力発電所から出る有害物質を取り除く研究

だった。光化学スモッグや四日市ぜんそく

など公害が社会問題になっていた時代でも、

モノ作りに直接結びつかない環境保護のた

めに研究は傍流だった。それを生涯のテー

マにしていけるかどうか。迷った時、憲法の

施行日に生まれた偶然を意識した。平和憲

法の理念を技術に生かすのが自分の使命と

考え、迷いが吹っ切れた。」このようにして

始めた環境触媒研究であるが、その成果が

一連の論文として発表される頃になると、

世界的な注目を集め、アメリカ、ヨーロッパ

の多くの大学、研究所に招待され講演を行

い、夕食会などにも招かれた。日本を先頭に

世界的に環境触媒の重要性が急速に高まっ

たお蔭であるが、社会と学問の関係、進化を

深く考える貴重な機会となった。 

 

3. コンピュータ化学研究で体験した「進化

する社会と学問」[9-160] 

１９８５年５月には、京都大学工学部石

油化学科乾研究室に助教授として着任した。

石油化学科教授を務められた福井謙一先生

がノーベル賞を受賞された直後であったの

で、その時の興奮と高揚が強く残っていた。

石油化学教室レベルでは、乾先生を中心と

する概算要求が行われた。理論研究と実験

研究の協奏効果を発揮させるための研究設

備の要求であり、私は世話役を務めた。種々

の構造解析装置に分子設計システムを加え

た設備要求であるが、高く評価され、実現す

ることになった。実験装置については、担当

者が直ぐに決まったが、分子設計システム

は希望も無く私が担当することになった。

名大時代の成功体験だけでなく、要求書を

纏める過程で、コンピュータ化学に大きな

可能性を感じ取ることが出来たので、積極

的に取組むことにした。これについても成

果を発表する頃になると早速、大きな反響

を得ることが出来た。なお、この頃は、日本

経済の影響力が最も大きかった頃で、世界

全体の GDP の十数％を日本が占める時代

であり、それを背景に学問の世界でも影響

力が大きかった。 

コンピュータ化学に対する大きな期待も

あり、１９９２年４月からは東北大学工学

部分子化学工学科教授となった。学科名、講
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座名は変わっているが、学生時代の荻野研

の後継である。新しい講座ではないので、コ

ンピュータ化学に必要な設備購入費はなか

った。多額の借金をして最低限の設備を整

え、新しい研究室をスタートした。「新しい

研究室をつくる：研究室の運営はこんなに

たいへん」化学、48, 240 (1993)などでも紹

介頂き、それに応えて、若手教員、学生も大

活躍、多くの産学官のリーダーのご支援を

得ながら大きな研究室を構築することが出

来た。外国人教員の採用による学生、若手教

員の国際化、多数の研究員、技術補佐員、プ

ログラマーの雇用、国内外の多様な企業と

の産学連携、国内外の大学との連携による

人材育成と基礎研究の推進など、大学研究

室としての新しい取組みも進めた。２００

２年には産学連携拠点して期待の高まって

いた未来科学技術共同研究センター

（NICHe）の専任教授になり、国内外から

の注目も高まった。その結果、科研費など基

礎研究だけでなく、多くの産学連携の大型

プロジェクトにも選ばれるとともに、コン

ビナトリアル計算化学寄附講座も合わせ、

多いときには２００名を超えるような組織

を作り上げることが出来た。多彩な学問分

野を背景とする国内外からの多くの若手教

員、国内外からの多彩な産業社会分野の客

員教授、世界各国からの留学生、多くの企業

からの社会人博士、プログラマー、技術補佐

員などのスタッフが充実すると、コンピュ

ータ化学を自動車、半導体・エレクトロニク

ス、環境、機械産業、電池、化学、原子力、

スノースポーツ、トイレなど住宅設備、建

築、医療など多彩な産業分野に展開すると

ともに、そのための多くのソフトウエアの

構築が進んだ。さらにそれが多彩な産学官

連携研究も生み出した。「学問を社会に生か

し、社会から新しい学問を育む」という目標

も生まれた。２０１２年には文科省定員の

教授は定年となったが、外部資金による

NICHe 教授・プロジェクトリーダーとして

多くのメンバーとともに様々な産学連携研

究をそれも定年となる２０１８年まで続け

た。 

 このように、触媒から始まったコンピュ

ータ化学であるが、多彩な産業分野に拡が

り、その期待に応えるために新しい方法論、

プログラム開発も進められた。進化する社

会と学問の具体例を様々な形で実感する機

会となった。 

 

４. 未来社会の創造・革新に繋がる方法論

（コンピュータ化学の未来像） 

 ５０余年にわたり、多くの共同研究者と

ともに、様々な研究に携わってきた。同じよ

うに取組んでも発展する場合もあればしな

いこともある。それを多く繰り返す中で、理

由を考えることになるが、社会も学問も急

速に進化していることを実感することにな

った。様々な分野への多彩な産学官国際連

携により試行錯誤的に進める中で体感した

コンピュータ化学の発展の未来像を方法論

の観点で纏めてみる。 

 

(1) CG、VR、AR 可視化（電子、原子、分

子、材料の世界の見える化：誰もが科学の成

果を知り、活用できる社会のために）[9-23] 

様々な分野にコンピュータ化学が応用さ

れたとはいえ、触媒研究者、トライボロジー

研究者、半導体研究者、原子力研究者、スポ

ーツ研究者・選手の殆どは、コンピュータ化

学を知らない。コンピュータ化学で重要と
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なる波動関数、軌道、原子、分子、ミクロ構

造、マクロ構造は分かりにくいし、それが生

み出す様々な働き、機能も理解しにくい。そ

れをどのように実験研究者・現場を担う

方々に伝えるか。最初に注目し、いつも重視

したのが、可視化手法である。コンピュータ

化学の知識を出来るだけ的確に実験研究

者・現場の方々にお伝えして、技術革新・改

良、産業革新に繋げて頂くことが重要と考

えてきた。最近では、専門家だけでなく、一

般の市民・子供達にも最先端の成果、技術の

内容を理解して頂くことが重要となってい

るので、バーチャルリアリティ（VR）、拡張

現実（AR）も含めて、環境が整備されてき

ている。 

コンピュータ化学における見える化の重

要性を述べたが、それだけでなく様々な実

験についてもそれを他の分野の方々、また

専門家でない人、一般の方々、さらには子供

達にも分かり易く伝えることが重要になっ

ている。多彩な人に価値が伝わることによ

り、予想もしないような新しい発展の可能

性が育まれる。コンピュータ技術を活用す

る可視化には、そのような魅力がある。 

 

(2) マルチスケール・マルチフィジックス計

算化学（多彩かつ斬新な応用を推進する方

法論）[24-147] 

約２０年間の多様な触媒に関する実験

研究を経て、3０数年前、コンピュータ化学

を始めることになった。コンピュータ化学

の大きな可能性、未来を感じ取ったためで

あるが、実際に取り組んでみると、量子化学

のソフトウエアが中心で、それらも有機化

合物やクラスター、単純固体に限られ、自分

が実験で扱ってきたような触媒は勿論、産

業の中で重要となる現実材料の開発におい

て有効な貢献をするには大きなギャップを

感じた。そこで、研究室メンバーが一致協力

して、必要な方法論、ソフトウエアは全て開

発することにした。長い時間は要したが、既

存のソフトウエアよりも５０００倍高速化

した量子化学計算手法、１０００万倍高速

化した量子分子動力学手法、摩擦磨耗専用

分子動力学手法、電気伝導度計算手法、熱伝

導度計算手法、拡散係数計算手法、粘性係数

計算手法、結晶成長専用計算手法、光吸収・

発光計算手法など多くのソフトウエアを量

子化学、分子動力学、量子分子動力学などミ

クロ理論ベースから計算できる手法を開発

した。 

電子、原子レベルのミクロシミュレーシ

ョンは、非経験的な材料特性の理解、予測に

有効であるが、それだけでは、実用材料の的

確な予測、設計には繋がらない。メソ、粒子

レベルでのシミュレーションが不可欠とな

るがそのような手法を開発した。空隙率、粒

径分布、細孔分布など多孔体の特性をもと

に、多様な構造をモデリングできる。それら

は、直接、電子顕微鏡像とも比較できる。こ

のようにメソ構造がモデル化されると、ミ

クロ物性をもとに、メソレベルでの電気伝

導、イオン伝導、拡散、強度、光吸収・散乱

特性が評価され、それをベースに製品・部品

レベルでのマクロシミュレーションと連係

させることが出来る。このような、マルチス

ケール、マルチフィジックスシミュレーシ

ョン手法が多彩な産業応用の基礎となる。

今後も社会の進化により様々な産業分野が

生まれることが予想されるが、マルチスケ

ール・マルチフィジックスシミュレーショ

ン手法はそれらを強力に支援する。 
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 ミクロレベルの熱触媒反応のシミュレー

ションに限れば、方法論もかなり整備され

てきて容易になってきているが、それに電

気伝導、イオン伝導、光吸収・発光など他の

物理を含めたシミュレーションは少ないが、

センサー、光触媒など多彩な新しい応用へ

の可能性を開拓することが出来る。単に実

験結果の解釈に留まらず、思いもしない発

見をマルチスケール・マルチフィジックス

計算化学により導く可能性も生まれる。マ

ルチスケール・マルチフィジックス計算化

学はそのような新しい時代に期待される方

法論である。 

 

(3) 実験融合マルチスケールマルチフィジ

ックス計算化学（実験・計測をも融合した方

法論）[2-4, 136] 

本当にモデル化した構造が現実材料を忠

実に反映したものになっているかの確認も

重要となる。東北大学での液体金属触媒研

究のあと、名古屋大学で自動車排ガス浄化

触媒を研究し、Pt, Pd, Rh など微量の貴金

属の存在が非常に重要と知った時、非常に

不思議に思った経験がある。遷移金属では、

s, p 軌道に加え、ｄ軌道の存在が非常に重

要であるので、分子の活性化の観点では、d

軌道に殆ど空きのない貴金属よりも Fe, 

Mn, Mo, W などの方が有利のはずである。

実際に N２の活性化が重要となるアンモニ

ア合成では、Fe 系触媒が有効である。少し

考えると、排ガス中に O2, H2O, CO2も存在

する反応条件では、Fe は Fe2O3, Fe3O4 な

どの酸化物となり、分子の活性化能力が低

下し、貴金属の存在が重要との結論に到達

するのであるが、そのことは、コンピュータ

化学でのシミュレーションを行う際にも、

実際の触媒の構造を的確にモデル化するこ

との重要性を示している。幸い、複雑固体に

ついても、多様な計測技術が大きく発展し

ている。X 線構造解析、中性子線構造解析、

赤外分光,ラマン分光などそれぞれ特徴あ

る情報が得られる。それらの計測シミュレ

ータをコンピュータモデリング像に適用す

ることにより、的確なモデリングが実現す

る。そのようなリアルな構造をもとに、マル

チスケール・マルチフィジックス計算化学

を適用すると、的確な物性、機能予測を行う

ことが出来る。同時に、雰囲気変化、反応条

件変化に基づく構造変化を考慮したシミュ

レーションを行うことにより、新しい機能

の予測にも繋げることが出来る。 

宇宙に存在する様々な天体を眺め、また

宇宙から地球の姿を見ると、我々が生活す

る地球が如何に特殊な環境にあるかを知る

ことになる。それ故、私達が目にする自然、

人工物もそのような地球上での特殊環境下

で実現する物質の特殊形態として理解出来

る。実験融合マルチスケール・マルチフィジ

ックス計算化学は、物質世界で存在可能な

様々な系への適用性を持ちつつも、我々が

日々接し、観察する自然・人工物に対する実

験結果を的確にシミュレーション出来るこ

とを保証された手法となる。それ故、的確な

物性、機能予測を行うとともに、雰囲気変

化、反応条件変化に基づく構造変化を考慮

したシミュレーションを行うことにより、

新しい機能の予測にも繋げることが可能と

なる。 

 

(4) コンビナトリアル計算化学（新材料・新

システムの高速・高精度開発を可能とする

方法論）[148-160] 
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新規医薬品開発のために有機化合物の骨

格と各種置換基の様々な組み合わせを高速

に合成するコンビナトリアルケミストリー

が生まれたのは、３０年余も以前であるが、

その後、その概念を様々な材料に発展させ

る研究が進み、その中で、我々は、その概念

を計算化学に計算化学に導入したコンビナ

トリアル計算化学を開始した。周期表のあ

りとあらゆる元素の機能を計算化学により

高速に予測することにより、計算化学を材

料開発のための高速スクリーニング手法と

して活用する新しい方法論である。先ずは、

比較的小規模な量子化学計算で可能な活性

点予測で有効性が示され、様々な系に適用

されている。 

昨年来の新型コロナウイルス感染症のた

めのワクチン開発、医薬品開発への期待か

らも分かるように、新しい安全安心な医薬

品、材料、システムの高速開発への世界の期

待は非常に高まっている。自分自身は、現在

は、若手メンバーを支援・応援する立場にな

っているが、現象論的・統計的な人工知能手

法に加え、ミクローメソーマクロレベルの

リアル構造の化学・物理に基づく実験融合

マルチスケール・マルチフィジックス手法

を基礎とするコンビナトリアル計算化学の

将来にも大いに期待している。 

 

５．むすび（若い世代への期待） 

 社会、世界はどんどん進化して行く。それ

に伴いそれを導く学問も進化する。新しい

学問が新しい技術・社会の実現を加速する。

僅か７０余年、大学だけでは５０余年の変

化であるが、その理由を探ろうとすると人

類の歴史への興味が生まれ、また、未来への

想像も拡がる。  

 研究の具体的な応用に関しては、比較的

社会変化の影響を受けやすい。公害問題の

解決に貢献したいと一生懸命に取り組んだ、

火力発電所や自動車エンジンの排ガス処理

触媒は、関係する企業の方々の尽力により、

世界的な成功を収めてきたが、現在では、地

球温暖化問題からの逆風も吹いている。そ

のかわり、SDGｓに係る様々な新しい課題

が生まれ、新たな発展が期待されている。た

だ、それらも２０３０年が達成目標年であ

るので、数十年、数百年先の社会ニーズの進

化は計り知れない。それだけ、若い世代には

大きなチャンスがあることも意味する。 

コンピュータ化学など方法論の方は、比

較的連続的な進化を続ける。世界で最初の

コンピュータは、約２万本の真空管からな

るもので、自分とほゞ同じ頃に誕生した。そ

れが、着実な進化を続け、現在経験している

ように、社会、学問に非常に大きな影響を与

えており、今後も様々な形での飛躍的な発

展が期待されている。それに伴い、前節で述

べたようにコンピュータ化学も大きく発展

するものと考えている。社会ニーズの進化

に比べれば遅いとはいえ、コンピュータ化

学の数十年先、数百年先の進化は想像も出

来ないが、どのような未来が拓けるのか非

常に楽しみであり、それを担う若い世代へ

の期待も拡がる。それらを、更に急速に進化

する社会ニーズを先取りする形で活用する

ことも楽しみにしている。 
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