
研究の概 要
電子多体系を単純化し過ぎ、単なる現象論に堕ちてし
まった現在の「第一原理計算」を有用材料を予言出来る
確実な理論に変革する学術研究を実施しています。基
盤は30年以上かけて開発している独自の第一原理計算
法TOMBOであり、材料系のエネルギーの絶対値算定や
化学反応の時間発展をパラメータなしで高い信頼性を
持って予言できます。
また、本学名誉教授の講演を中心とする100コマ以上
の録画を蓄積した「伊達な大学院」等により民間企業・社
会の科学技術啓発活動を展開しています。

研究の特 色
物性物理、化学、薬学、材料等で広く使われる様になっ
た密度汎関数理論に基づく第一原理計算法は、市販のソ
フトウェアの使い易さから本質的な問題点を見抜けず、
単なる実験値をパラメータを使って再現するに留まっ
ているという状況に過ぎません。特に多数の数値計算結
果を蓄積し機械学習によって有用材料を予測するとい
う方策が多くみられますが、基盤的な部分の研究が不足
しています。我々は抜本的な理論計算の進展を目指し
て独自の計算法を開発しています。特に他のソフトウェ
アでは系のエネルギーの相対値しか算定できませんが、
TOMBOでは絶対値算定を可能としています。また、化

学反応過程の追跡においては重要な励起状態を高精度
で扱うことが出来る世界唯一のソフトウェアです。

期 待される成 果・展 開先
60年前にコーン教授が提案した密度汎関数理論は、電
子多体系に対する変分を従来の波動関数ではなく密度
に置き換えることによって劇的な計算量低減に成功し
ました。しかし、基底状態のみが対象であり、肝心な電子
交換相関相互作用汎関数を一意的に決定できません。そ
のため、そのパラメータ化によって実験値を再現するよ
うな計算ばかりになってしまっているのが現状です。こ
れではコーン教授は天国で泣いてしまいます。我々は、
この現状を改善する努力をしています。現在までのと
ころ、燃焼の基礎を理解するために、全く実験に合わせ
るためのパラメータなしにメタン分子の分解過程のシ
ミュレーションに成功しました。現在はDNA組み換えの
基本的要素の解明に取り組んでおり、バイオ系の問題理
解の進展への寄与が期待されます。スーパーコンピュー
タの処理能力はムーアの法則に従って5年に10倍の進展
を継続しており、今後は、セメント表面の水和反応等の
大きな原子数の取り扱いへと発展させて行く予定です。
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TOMBOのTDGW法を適用した、現象論的なパラメータを全く
使わず励起状態を正しく扱う分子動力学計算によるメタン分子
からの水素原子分離過程の電荷密度分布変化。

伊達な大学院のトップページと登録用２次元
バーコード。ブレインナビオンとして現在５千名
以上が登録

材料系理論の枠組みの抜本的改善と応用、
及び企業・社会への啓発
Fundamental improvement in theoretical materials science and its applications,
 and enlightenment to companies and societies

プロジェクト期間 令和6年4月1日～令和7年3月31日

［教育型・学術型］研究プロジェクト 教育型・学術型
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研究の概 要

高齢者や疾患者は、筋力や筋量の低下によって歩行速

度が低下（1m/秒以下）し、転倒のリスクも高くなります。

このような症状をサルコペニアと呼び、高齢化先進国の

日本では社会問題となっています。本プロジェクトでは、

サルコペニアが起こる仕組みを理解し最適な予防法や

治療法を開発します。サルコペニアはがん患者や心筋症

患者に多く見られることから、両者の関係を明らかにし、

サルコペニアを緩和する方法も開発します。

研究の特 色

サルコペニアの理解と治療の研究は次の３つの段階

で進めます。

①基礎研究：筋力の低下や細胞ダメージを非侵襲的に定

量できる技術の開発を行います。この技術を用いて、

さまざまな細胞ストレスを与え、筋力の低下や細胞ダ

メージの定量を行います。

②医学応用研究：活性酸素が筋劣化を招くこと知られて

いるので、マウスに活性酸素が減少する薬物を投与し、

損傷予防に効果があるか検証します。さらに①で明ら

かとなった筋ダメージの原因に対する対処法を開発

します。

③社会実装：サルコペニアを防ぐ簡略な方法は、全身運

動を行うことです。筋力低下を予防するために室内外

で楽しくかつ効率的に運動できるシステムを構築し

ます。

期 待される成 果・展 開先

サルコペニアの多くは全身運動によって、ある程度は

防ぐことができます。しかし、老化によって筋力が減少

する原因は、未知な部分が多いので基礎研究を通じ原因

を明らかにします。さらに対処方法を開発を通じ、医学

基礎や生物工学に寄与するだけでなく我々のQOL（生

活の質）を高めます。

サルコペニアは、がんや心筋症患者に高頻度で起こる

ことが知られています。本プロジェクトによって、これ

らの病気とサルコペニアをつなぐ直接の関係性を分子

レベルで理解します。そして疾患治療中や治療後のケア

を改善することで、QOLの向上を目指します。

サルコペニアと並んでフレイル（身体的脆弱化）やロ

コモ（運動器の機能低下）は筋力低下の別の側であり、日

本だけでも４千万人以上がこれら運動機能低下を示し

ています。このような大きな集団に対する効果的な改善

法を開発することで、国民のQOLが上がるだけでなく、

経済へも多大な影響を及ぼすと考えられます。
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サルコペニアプロジェクト
Understanding and Treating Sarcopenia

プロジェクト期間 令和6年4月1日～令和7年3月31日

［学術型］研究プロジェクト 学術型
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