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尾崎 泰助 

 

2014 年 6 月 1 日付で計算物質科学研究センターに着任しました尾崎泰助と申します。藤堂眞治先生(現・東大大学院理

学系研究科)の後任として同センター・神戸分室にて計算物質科学イニシアティブ(CMSI)の活動に携わることとなりまし

た。物性研に所属することになり改めて計算物質科学の発展のために尽力していきたいと考えております。 

この場をお借りし、私の人となりをシミュレーションとの関わりを軸に自己紹介させて頂きます。私とシミュレーショ

ンとの出会いは茨城大学工学部での学部生の頃に遡ります。大学に入学するまでは計算機には触れたこともありませんで

したが、大学寮で一緒になった(後の Winny 開発者である)金子勇君(故人)が凄腕のプログラマーであったため、即席の

プログラム勉強会が日夜、開催されることとなり、マンツーマンで教えて頂いたことが現在に繋がっています。卒業研究

では固有値ソルバーから自作し、Pariser–Parr–Pople 法に基づき配置間相互作用計算を行い、フタロシアニン化合物の吸

収スペクトルを求め、実験との良い一致が得られました。大学院にも進学したいと思っておりましたが、父の病気のため

に就職することにし、フタロシアニン顔料を製造している山陽色素株式会社にて有機光導電体である無金属フタロシアニ

ンの合成研究に従事することになりました。実験とシミュレーションを融合させた研究を進めたいと考えていましたが、

現実の材料の複雑さと自分の非力さからその様な研究はとても手の届く所にはありませんでした。2 年弱ほど会社で実験

研究を行っておりましたが、シミュレーション研究への渇望が強く、一念発起し、当時創設されたばかりで社会人入試に

も非常に積極的であった北陸先端大へ入学することにしました。幸いにも山陽色素株式会社からは奨学金を頂けることと

なり未だに感謝の念が堪えません。北陸先端大では三谷忠興先生、岩佐義宏先生の研究室に所属し、ボンドオーダーポテ

ンシャル法に基づくオーダーN 電子状態計算手法の開発で学位を取得致しました。三谷先生は有機錯体や水素結合系の研

究で、岩佐先生はフラーレン超伝導体や電界誘起超伝導で知られる著名な実験家ですが、私の動機がはっきりしていたた

めか、やれるならやってみろと自由に研究する機会を与えて頂きました。当時はオーダーN 電子状態計算手法の開発は端

緒についたばかりで、私は Oxford 大学の David Pettifor 先生や岐阜大の青木正人先生の開発されたボンドオーダーポテ

ンシャル法を拡張する方法を見出しました。向こう見ずな大学院生であったと思いますが、直接に青木先生に連絡を取り、

方法論の正当性をお伺いした所、その方法は Sleeping Beauty と呼ばれていたもので、定式化は美しいが数値計算として

機能するとは考えていなかったとのお返事でした。その後に青木先生の御紹介で Oxford 大学に短期留学し、Pettifor 先生

の指導の下、多くのことを学ぶ機会を得ました。学位取得後は寺倉清之先生が主導される JRCAT 理論グループにポスド

クとして採用されることになりました。寺倉先生は Pettifor 先生と旧年来の知己であったために私にご興味を抱かれたよ

うで、ここから私の本格的な第一原理電子状態計算が始まることとなりました。私はそれまでの研究において全ての定式

化を逐一確認し、プログラムをゼロからくみ上げていくスタイルで研究を進めておりましたので、当然のごとく孤立原子

系の密度汎関数計算のプログラムから組み上げていきました。局在基底関数に基づく第一原理計算プログラムをゼロから

開発する計画を寺倉先生に申し上げた際には、それは相当に難しいのではないかとお返事を頂いたことを記憶しています

が、当時の私は後先を考えずに手法・プログラムの開発を黙々と進めました。現在ではこのプログラムは OpenMX (Open 

source package for Material eXplorer)として一般公開しており、多岐に亘る物質群の第一原理シミュレーションの汎用

ツールとして世界中の研究者に活用されるまでに大きく成長しています。計算手法・ソフトウエアの発展には継続して長

期間に亘る開発が不可欠ですが、寺倉先生は早くからその重要性を認識され、若手研究者にその機会を与えられていたこ

とが印象的です。その後、産総研・計算科学研究部門に 6 年間、北陸先端大に 7 年間在籍し、首尾一貫して大規模電子状

態計算手法の開発を行ってきました。この間、オーダーN クリロフ部分空間法、フェルミ関数の連分数展開法、数値厳密

低次スケーリング対角化法、最小通信量を持つ高次 FFT の超並列化法などの様々な新規計算手法の開発に成功しました。

ソウル大学の Jaejun Yu 先生のグループとは Ir 酸化物における絶縁状態が spin-orbit integrated state と名付けた新しい

基底状態であることを見出し、また北陸先端大の高村(由)先生と共同で実験と理論の両面からグラフェンのシリコン版で
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あるシリセンの同定にも成功しました。計算手法・ソフトウエアの実用性が高まるにつれて企業研究者の方々との協同研

究もこの間にスタートし、現在に引き継がれています。また「最先端・高性能汎用スーパーコンピュータの開発利用プロ

ジェクト(NAREGI)」、「次世代ナノ統合シミュレーションソフトウェアの研究開発」、「計算物質科学イニシアティブ

(CMSI)」に参画し、計算物質科学において超並列計算がいかに重要であるのか再認識し、超並列化第一原理電子状態計算

の適用限界を大きく拡張してきました。しかし計算手法・ソフトウエア開発は一筋縄でいくものではなく、定式化のやり

直しやそれに伴う数十万行に及ぶプログラムの再構築、周期表に亘る擬ポテンシャルデータベースの再三に亘る再構築等、

時間も労力も掛かる厄介なものであることは事実です。 

さて今後、計算物質科学はどの様に発展していくのでしょうか？ 超大規模並列計算機による第一原理電子状態計算は

どこか「バベルの塔」の試みに似ているように感じますが、計算の予測能力は今後、増大していくことは間違いないでし

ょう。予測能力の高まりに伴い、実験に先立ち物質設計を行う事例も増えると思われます。実際に最近、常識を覆す新し

い結晶構造が第一原理電子状態計算から予言され、その後に実験により確認された事例がいくつも報告されています。予

測能力の高まりにより役に立つという意味で物質科学における計算物質科学の重要性は疑いのないものになると考えられ

ます。しかし数値計算が出来て予測能が高まったからといって、我々がその現象を理解したわけではありませんので、そ

のことに不安を感じる正統的な物理学者もおられると思います。しかし実験に先立ちシミュレーションによって新しい結

晶構造や物理現象が見出されたならば、それは喜ばしいことで、その後には逆に従来の物理の立場からいかにその現象が

理解できるのか模索する研究が始まる契機を与えることになります。新しい物質科学のフロンティアを拓くための頼もし

い相棒が増えたことになり、計算物質科学は独り立ちしたことを意味するのではないかと思います。スーパーコンピュー

タ「京」のプロジェクトに続く、ポスト「京」プロジェクトが始まろうとしておりますが、その様な計算物質科学の未来

に向けて今後、研究を進めていく所存です。 

  


