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私は化学者・応用数学者です。
研究室

ペン 紙

方程式

化学＝分子による新しい材料を作ること。

応用数学＝自然の現象を抽象化すること。

分子は、物質

を構成する
小さい物です

水

x 10000000000

水分子

9.6 x 10-9 cm 
(0.0000000096 cm)



分子を組み合わせてどうやって新しい材料を作る❓

1．化学者は分子
を混ぜ合わせる

水

2．分子は互いに
相互作用する

3. この相互作用によ
る新しい分子が生
成する（たまに！）

このステップは制御できる このステップは制御できない！

大事なポイント：分子を混ぜ合わせる前に、分子と分子の相互作用に関わる
ルールを理解することが必要です！



ルールとは❓

ルール
ルールが分かると、実験を
行わずに何が起きるかを予
想することが可能です。

ルールをどうやって推論する❓

数多くの実験を行われなけ
ればならないのです

かなり難しいことです



例：ルールを推論しよう！

実験＃１

実験＃２

+

+

+
実験＃３



+

ルールを推論するのがなぜ難しい❓

数多くの実験を行う必要がある。

実験は長い時間が掛かる

実験は危ない

実験はかなりの予算が掛かる

一方で実験と別のやり方でルールを導くことができる．．．数理モデリング！

n n

ルール (n > 1)



数理モデリングの過程

1. 実際の化学反応の状
況の本質を把握すること

3. 物理の法則を適用すること

ルールが出てくる

電子が多いところ

電子が少ないところ2. 実際の化学反応の状況を抽
象化すること

-
-

+

4. 実験と比較すること

物理: 正電化は負
電荷を引き付ける.

実験結果と似た結果になる
良さそうなルール

実験



数理モデリングの主なステップ

1. 実際の化学反応の状
況の本質を把握すること

3. 物理を法則を適用すること

2. 実際の化学反応の状況を
抽象化すること

4. 実験と比較すること

実際の状況を
深く分かる必要
がある！

数学をよく理解
する必要があ
る！

実験ができる協働
研究者がいる必
要がある！



次世代の電気材料を創るため
の数理モデリング



東北大のハン助教、東京工業大の一杉教授が行った実験
Di-bromo bi-
anthryl (DBBA) 
分子

この過程で何が起きたか❓

金属銅の表面
に吸着する 顕微鏡で観

測した表面

1.380 x 10-7m
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8
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 x 1
0

-7m

‘島’

分子が表面で拡散する

分子は集まり、‘島’という構造を形成した。

この現象は分子自己組織化と呼ばれる。

分子自己組織化はかなりに役に立つと思われる。



熱処理
(800 oC )

島はグラフェンになった

グラフェンの伝導性は極めて高い (シリコンの2千倍以上)

グラフェンはかなりスペシャルな材料です！

10-8 m

グラフェンでエレクトロニクスをどうやって開発するか❓

将来の夢：グラフェンによる実際のエレクトロニクスを開発すること
（例：すごく計算ンの速いパソコン）



電線のような形を
有するグラフェン

電線: 電気回路：

直線でない
形状のグラ
フェン

熱処理
800 oC

どうやって作る❓

島の構造を制御すると、グラフェ
ンの構造を制御するようになる

しかし、島の形成過程に関わる
ルールが分からない！

電線のようなグラフェン
電線のような島

では、数理モデリングをやって
みよう



島の形成のための数理モデリング

1. 実際の化学反応の状
況の本質を把握すること

3. 物理の法則を適用すること

2. 実際の化学反応の状況を抽
象化すること

4. 実験と比較すること



1. 実際の化学反応の状況の本質を把握すること

金属銅の表面
の単位胞

吸着点
吸着した分子の向き

金属銅の表面

分子から作られる島

金属銅に吸着した
分子（イメージ）



{

網の目 C1, C2, …, CM

金属銅の表
面の単位胞

網の目の色
σ1, σ2, …, σk

吸着点

色の濃淡
θi,1, θi,2, …, θi,n(i)

吸着した分子の向き

実際の
状況

θ2,1, θ2,2σ1 σ2 } { }

抽象化

2. 実際の化学反応の状況を抽象化する



θa

θb

θa

θc

1

2

3

4

1

2

3

4

実際の状況と抽象化の対応

= HCCH molecule



θa

θb

θa

θc

（N個の分子の）配置は、N個の（網の目、色、その濃淡）の組み合わせの
一つとして表される

θa

θa

二種の配置(N = 4, 4個の色 • • • •, 3個の濃淡 θa , θb , θc)

θa

θb

分子



1. 実際の化学反応の状
況の本質を把握すること

3. 物理の法則を適用すること

2. 実際の化学反応の状況を抽
象化すること

4. 実験と比較すること

島の形成のための数理モデリング



θa

θb

θa

θc

ある分子の配置を c としよう

ボルツマン分布
配置が c となる確率

ε(c) = cのエネルギー (計算できる)

kB = ボルツマン定数(1.38 x 10-23 J K-1)

T = 温度

数学的なチャレンジ 起こる確率の高い配置を特定すること

ある一つの配置 (c)



Ω = 配置空間

起こる確率の高い配置を見つける方法

Ω

膨大な空間！
およそ1023種類の組み合わせの配置が入っている

(1000個の網の目、10個の分子の場合）！

一種類の配置のエネルギーを計算するのが10-6秒かかると想定しよう。

全ての配置の確率を計算するのに1023 x 10-6秒 ≈ 1010年間ぐらい掛かる！

数学的に考えば、もっと早く計算できる方法を作れる。。。



実験によっ
て島を理解
する

1.380 x 10-7m

1
.3

8
0

 x 1
0

-7m

互いにdマス以下しか離れていない分子の集合は島と呼ばれる。
(上の図ではd = 3)

島の数学的な定義は❓

θa

θa

θa

θb

θb

島１

島2



配置aは配置bと違う。一方で、次の変換を考えよう。

配置a 配置b

i. 配置aの島を回転する

ii. 配置aの島を平行移動する

そうしたら配置aは配置bになる。配置aと配置bは同じ島を持つことがわかる。

f

f



c1

変換 f はisomorphismと呼ば
れる

f によって同じ島を持つ配置をグ
ループ分けすることができる

c2c1

c2

縮小された空間 H

= 同じ島を持つ配置のグループか
らなる集合

H

空間の縮小

f

Hはおよそ105個の同値類を持つ(10個の分子の場合)

空間のサイズ縮小（グループ分け）

グループそれぞれの確率を計算する時間
≈ 105 x 10-6秒 ≈ 0.1秒



1. 実際の化学反応の状
況の本質を把握すること

3. 物理の法則を適用すること

2. 実際の化学反応の状況を抽
象化すること

4. 実験と比較すること

島の形成のための数理モデリング



10 +金属銅

-123 oC

島１

高い確率で形成すると予想される島

島１

島２

島２



実験 (30oC)

5 x 10-10 m

数理モデリング
(-123oC)

Good: 電線のような形を持つ島が実験で観測された (A).

But: (B)の部分は予想されなかった。

より高温の設定で計算を行いましょう。。。

A

B

+

島１

島２



10 金属銅

-63 oC

島1

島2

+

島1

高い確率で形成すると予想される島



実験
数理モデリング

より高い温度では（B）のような枝分かれを持つ島が起こる確率が高い

A

B

AB

さらに高温の設定で計算したら何が起きる❓

5 x 10-10 m



10 金属銅

27oC

+

島はあまり形成されない

+ + 4

形成した島は短くて、
欠陥が存在する。

欠陥

欠陥

島の形成過程に関するルールが見えてきた。。。

高い確率で形成すると予想される島



電線のような島

温度

30 oC 欠陥を有する島直線状でない電線のよう
な島

島形成・グラフェン合成に
対するルール

-80 oC

グラフェンの電線 直線状でない電線のグラフェン

熱 熱

品質が低いグラフェン

熱
10-8 m

10-8 m



1900年

1935年

1975年

化学の進歩

分子と分子の相互作用に関する
ルールはあまり理解されていない

原子や単一分子に関するルール
はよく理解されている



科学の発展のためには数理モデリングが不可欠です。

次世代の科学に貢献できるか。高校と大学で数学と科学を勉強してください。

一生懸命に勉強し！

慎重かつ批判的に勉強し！

情熱が高くて勉強しましょう！
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