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巨視的世界 
 

弾道・太陽系・宇宙 
 

ニュートンの法則(1687)が支配 

H Eψ ψ=

微視的世界 
 

原子・分子・化学・生物 
 

シュレーディンガー方程式(1926)が支配 

正確な解法がなかった！ (~2004) 

理論で予言すべきこと 
 

化学反応 
物質の性質 

薬 
生物・生命   

理論で予言できること 
 

天体の運行 
暦     

宇宙旅行 
 「はやぶさ」 
 「火星探検」 

F mα=

これらを理論で正確に予言できるようにすべき 

シュレーディンガー方程式の 
１．正確な一般解法を創り 

  ２．誰でも使えるようにすること 

正確に解ける！ 



The Nobel Prize in Physics 1933 
Erwin Schrödinger                  Paul A.M. Dirac 
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1926年：量子力学の基本原理 
Schrödinger 方程式を発表                

1928年：相対論的量子力学 
の基本式を発表 



P. A. M. Dirac, Proc. Roy. Soc. (London), A123, 714 (1929) 

・・ したがって、量子力学を近似的に使って、物質の性質を説明しよう。 

• 正確な予言はあきらめ、近似でがまんして、説明・理解で満足しよう !? 

• シュレーディンガー方程式を正確に解く努力は、70年来続けられたが、成功しなかった。 

量子力学の一般理論は、今やほぼ完成し、・・・・・・・ 
 ・・・・・・・ 物理学の大部分と化学の全体の数学的理論に必要な基礎的物理
法則は完全にわかっている、・・ 

・・ 困難は、ただ、これらの法則を厳密に適用すると複雑すぎて解ける望み
のない方程式に行きついてしまうことにある。 

• 量子力学の原理（シュレーディンガー方程式）が化学や生物現象を支配している。 

• もしこの方程式を正確に解くことができれば、化学は（実験なしに）理論だけで予言できる。
（シュレーディンガーの夢） 

• シュレーディンガー方程式は正確にはけない。（ディラックですら諦めた。） 
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・・ しかし、シュレーディンガー方程式の正確な解法が、2004年中辻によって 
発表された。 
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・ シュレーディンガー方程式  

原子・分子ハミルトニアン： 

2 2 2

2 2 2i
i i ix y z

∂ ∂ ∂
∆ = + +

∂ ∂ ∂
ラプラシアン： 

波動関数： 

電子の運動エネルギー 
を表現 

クーロン・ポテンシャル 
発散型関数！ 

系のエネルギー 
を表現する演算子 

ψ

エネルギー： E

電子の座標の関数、２乗は電子の存在確率を表す 

系のエネルギー、 単なる数字：これが最も得たい情報 
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• シュレーディンガー方程式 :  exact な  に対してだけ 
 
 

• 変分原理:  可能なベスト   を、いつでも与える 
 
 

• H-二乗方程式: exact な   に対してだけ成立：SEと等価 
 

 
------------------------------------------------------------------------------------------------- 
 定理: 変分変数C  を含むある関数  が次の関係を満たすとき 
  
 
 それは正確な波動関数の構造を持っている。 なぜならその変分解は 
 H-二乗定理を満たし、シュレーディンガー方程式の解である 
------------------------------------------------------------------------------------------------- 

( ) 0H E ψ− =

0H Eψ δψ− =

2( ) 0H Eψ ψ− =

( ) ,H E cδψ ψ δ= − 

ψ

ψ

ψ

ψ

三つの等価な式 
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a G b a Gb dx= ⋅ ⋅∫

- 正確な波動関数の数学的構造 - 
H. Nakatsuji, J. Chem. Phys.113, 2949 (2000). 



しかしこの式を変分式に代入すると、 
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シュレーディンガー方程式 の矛盾 
H. Nakatsuji, Phys. Rev. Lett. 93, 030403 (2004). 

( )H E cδψ ψ δ= − 

H Eψ δψ− = ±∞

0( )f Hψ φ=⇒

発散する ! 

元のシュレーディンガー方程式は、原子・分子の時は不完全で、 
正しくは次の Scaled Schrödinger方程式 でなければならない。 

( ) 0g H E ψ− =
, ,

iA ij
i A i j

g r r= +∑ ∑
Scaling function g は、 
例えば 
 
積分の発散を抑え、正しい解を与える。 

( )g H cEδψ ψ δ−= 

この理論により、変分式は発散しないで、正しい解を与え、 
計算によって求めることができる。 

Scaled Schrödinger方程式 

exact波動関数の変分表現も次式になる 

----------------------------------------------------------------------------------------------------------- 

ゼロ、どころではない！。 

----------------------------------------------------------------------------------------------------------- 

これでは、解けるわけない。 



 ------------------------------------------------------------------------------------------ 
  定理: 変数 c を含む関数  が次の関係を満たすとき 
  
 
 それはシュレーディンガー方程式の変分解であり、変数 c を決めれば 
 正確な波動関数が得られる。  
 ------------------------------------------------------------------------------------------- 

• Scaled シュレーディンガー方程式 :  exact な  に対してだけ 
 
 

 

• 変分原理:  可能なベスト   を、いつでも与える 
 

 

( ) 0g H E ψ− =

0H Eψ δψ− =

( ,)g H E cδψ ψ δ= − 

ψ

ψ

ψ

等価な式 
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正しいシュレーディンガー方程式を解く 
H. Nakatsuji, Phys. Rev. Lett. 93, 030403 (2004) 

• シュレーディンガー方程式の解： 

1 [1 ( )]n n ng H Eψ ψ+ = + −• 使い方： ：正確な解に収束する。 



自由完員関数法 

私達の理論を使えば、望むだけ正確な波動関数を計算できる。 

ヘリウム原子に応用 

9 
中嶋、中辻 J. Chem. Phys. 127, 224104 (2007) 
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Π-state 

水素分子のexactなポテンシャルカーブ 

Σ-state 

黒川、中嶋、中辻 Phys.Chem.Chem.Phys. 21, 6329 (2019); 22, 13489 (2020) 
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2016 
WATOC より シュレーディンガー・メダル 

2017 
チェコ共和国・科学アカデミー より 

 Honorary Medal 

2004 
日本化学会より、化学会賞 
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量子化学研究研究協会・研究所の 
重点的研究テーマ 

 

 

• 化学の世界はシュレーディンガー方程式によって支配されている。 
           (神様が使っている方程式） 

 

• 従って、この方程式を、正確に解くことができれば、化学現象を理論によって、正確に予測したり、 

   設計したりすることが可能になります。 
 

• シュレーディンガーの1926年の発表以来、多くの理論家が、この研究を試みましたが、70年以上たって

もできず、不可能とさえ言われていました。 しかし、当研究所の中辻によって、2004年シュレーディン

ガー方程式を解く一般理論が世界で初めて発見されました。 
 

• 量子化学研究協会・研究所の主な研究テーマは、この正確なシュレーディンガー方程式の一般解法を

基礎に、化学者にとって使い易い 「正確な予言的量子化学」 を創り、科学・工学・生物の研究

に生かされるよう提供することです。 
 

• 2006年の設立以来、NPO法人量子化学研究協会の研究活動によって、その研究は着実に進展し、 

  最近、特に大きく発展しつつあります。 



認定NPO法人の研究活動として 

• 人類の英知を開発する研究を、国ではなく、一般の人々の心が支える、そんな寄付文化
の進展を、希求している。 

13 

一般の人が科学に関心を持つ点は、次の２つ、 
 

 ① 純粋な科学現象に対する好奇心 
 ② 科学の研究が実際の生活にどのように役立つか 

本法人の研究は、長い目で見て、2つとも満たす。 

• 純科学的・数学的に、「シュレーディンガー方程式を解く」、というテーマは、不可能を可能にす
る面白さがある。 

• 基礎的・革新的な研究テーマでありながら、科学・工学・生物学の全てに関わり、それが成功
したときのインパクトと利益は大きい。 

• この研究分野は、我々が創ったもので、世界を断トツにリードし、その目標に近づきつつある。 

• 世界でも、私達にしかできない研究テーマとの自負もある。 

• 文部省による科学研究費を主な収入として研究をつづけてきたが、これだけでは研究費が
不足し、不安定でもある。これが一番の悩みである。 



有機化学 無機化学 

量子化学 

物質工学 
化学 

有機化学 無機化学 

量子化学 

化学 

物理 

生物 

量子化学は、化学の
小さな一分野 

量子化学は、化学全てを包括し、
物理・生物の多くも対象になる。 

シュレーディンガー・レベルの 
予言的量子化学が確立すれば、 

現状の化学 

物質工学 



認定NPO法人・量子化学研究協会とは？ 
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 主な活動 ： 化学の世界は量子力学の原理、とりわけシュレーディンガー方程式によって支配されています。従って、この

方程式を、正確かつ使い易い形で一般的に解くことができれば、化学現象を理論によって予測したり設計したりすることが可能

になります。当研究所の中辻は2004年シュレーディンガー方程式を解く一般理論を世界で初めて発見し、その功績により2016

年WATOC（World Association of Theoretical and Computational Chemists）よりSchrödinger Medalを授章しました。 

 量子化学研究協会研究所の主な研究テーマは、この正確なシュレーディンガー方程式の一般解法を基礎に、化学者にとって

使い易い正確な予言的量子化学を創り、科学と化学に提供することです。2006年の設立以来、NPO法人量子化学研究協会の

研究活動によってその目的は着実に達成されつつあります。 

 認定NPO法人って、何？ ： 量子化学研究協会は、主に上の研究活動を行うため、2006年8月に特定非営利活動法人

として設立されました。2016年3月に、「特定非営利活動法人の中でも、活動・財務等が優秀な法人のみを厳格な審査のうえ選

んで認定する」という認定NPO法人に、京都市によって認定されました。認定NPO法人への寄付には、政府による多大の援助

が、所得税、相続税、法人税からの税控除の形でおこなわれています(注)。これらの経済的支援は、政府が認定NPO法人に

限って認めているもので、我が国の寄付文化が欧米並みに高まることを願ってのことです。行政府による認定NPO法人の認可

が厳しい事の背景には、このようなことがあります。 

(注) ざっくり言って、個人が50万2000円を認定NPO法人に寄付すると、寄付者の負担する税から控除の形で、国が20万

円を負担し、地方自治体が5万円を負担するので、実質、半額の25万円で済むことになります。税控除の申請の際、認定

NPO法人が発行する寄付金の領収書を添付することが必要です。 (地方自治体ごとに、多少の差があります。） 
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量子化学研究協会研究所の具体的な研究活動 

光と分子が関与する現象の研究の世界的リーダー 

植物による光合成の研究 

人の視覚の分子的メカニズム 

ヒトの眼の、青、緑、赤の３原色の視覚 

生物発光の分子的メカニズム 

蛍の発光メカニズム 

赤っぽい色の光を放つ蛍の理論設計 

表面触媒反応の理論 

銀触媒によるエチレンの部分酸化の研究 

ハロゲンを吸着する際に、アルカリ金属表面から電子が飛ぶ現象、表面が光る現象の解明 

SAC-CI理論と呼ぶこの現象を研究するための理論の開発 

Dipped Adcluster Model (DAM)と呼ぶこの現象を研究するための理論の開発 

世界中の大学や企業で使われているGaussian プログラムにSAC-CI理論が搭載されている 

化学・物質・生物の支配方程式、シュレーディンガー方程式の一般解法からその実用化まで 

上記の説明の通り。 

植物の葉緑体における光合成 
紅色細菌の光合成反応中心：電荷分離のメカニズム 



量子化学研究協会 
(Quantum Chemistry Research Institute, QCRI) 

                    2006年８月： 本部：伏見区三河５８－８ 

                                  （設立）  研究所：京大桂ベンチャープラザ、西京区御陵大原1-36 

               2016年３月： 認定NPO法人 

               2017年６月： 研究所： 京都市左京区吉田河原町14、京都技術科学センター16 

 

       理事長：中辻󠄀󠄀博（京都大学、名誉教授）、副理事長：波田雅彦（東京都立大学教授）、江原正博（分子科学研究所・教授）、 

       理事：中井浩巳（早稲田大学教授）、長谷川淳也（北海道大学教授、触媒化学研究所長）、中嶋浩之（QCRI.部門長）、牛尾二郎 

       監事：遠藤一央 

       正会員：中尾武寿（パナソニック）、松崎洋市（日本製鉄）、リントゥルオト正美（京都府立大学）、福田良一（京都大学）、宮原友夫(大阪ガス）、 

          豊田和男（大阪市立大学）、本田康（HPCシステムズ）、黒川悠索（量子化学研究協会研究所）、石川敦之（物質・材料研究機構）、 

          石村和也（クロスアビリティ） 

       本部事務： 中辻 美恵子 

活動 
 

量子化学の研究とその普及に関する活動を行いその成果を国際的に公表することによって、 
科学技術の発展と人類の幸福に寄与することを目的とする。 

 

www.qcri.or.jp  
 

量子化学研究協会の研究 
国際的研究誌への発表論文 
機関誌「量子の世界」の公表 

17 

QCRI Webページ 
はこちらをクリック  

http://www.qcri.or.jp/
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