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計算科学は計算機の性能向上・計算手法の発展とともに、分野を問わず有用な研究手法として成長してき
た。本発表で対象とする計算科学は、原子をあらわに扱う計算のことで、第一原理計算や経験的な力場を使用
する分子シミュレーションを指す。 
物理・化学・生物学をみるとそれぞれに計算科学の主流となる発展方向が異なることがわかる。物理では固体
の伝導性・磁性を知るためのバンド計算、化学では分子間相互作用や化学反応を取り扱う分子軌道法、生物で
はタンパク質等の大きな分子の構造を知るための粗視化した分子計算が発展しているようにみえる。計算科学
は地球化学においても重要な研究手法である。例えば、振動解析計算による固体の同位体分別や振動スペクト
ル、固体・流体の状態方程式、イオンや有機分子の固体表面への吸着・拡散の予測等が挙げられる。地球化学
のこれまでの方向を見ると、今後も物理・化学・生物学の計算領域を含みつつ、高温・高圧・多成分系に計算
科学を発展させる必要がある。 
本発表では、我々が研究対象としてきた地球表層環境化学に対する計算科学の現状と今後の展開について議論
する。特に流体・固液界面・自由エネルギー・pHに注目し、地球化学において革新的な研究成果を生み出す計
算科学の将来を探りたい。
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