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　本研究グループでは、電子状態理論や分子動力学
シミュレーションなどの計算手段を用いて、不均質
化学現象の解明を目指しています。ここでいう「不
均質」とは、気相と液相など複数の相にまたがった
化学現象を指し、いろいろな界面現象や大気化学な
ど身近に多くの例をみることができます。たとえば
近年の大気環境化学のなかで極めてホットな問題で
あるエアロゾル化学は、不均質現象がまともに関与
する問題でもあります。しかしこれらの現象を分子
レベルで理解することは非常に難しく、理論化学に
とってもチャレンジングな対象といえます。界面に
対する理解が進むにつれて、従来主としてよく規定
された固体表面を研究してきた
表面科学との接点も、今後ます
ます大きくなっていくと考えら
れます。
　不均質現象については詳細な
分子レベルの情報が乏しいため、
研究には二つの問題意識が必要
となります。①どうしたら分子
レベルの知見を引き出すことが
できるのか、②従来の比較的粗
いモデルや現象論的な理解がど
こまで成り立つのか。そこで上
のそれぞれの問題意識に即して、
研究の内容を以下に紹介します。
①界面構造に対する和周波発生
スペクトルの理論

　可視光と赤外光を界面に照射

して和周波光を検出する非線形分光法は、界面構造
を研究する新しい方法として非常に注目を集めてい
ます。この方法は界面の情報を選択的に得られるに
もかかわらず、他の多くの方法と異なり真空条件を
必要としないため、気液界面や液液界面など従来ほ
とんど分子レベルの検出手段が難しかった研究対象
への広がりが期待されています。我々は、電子状態
理論と分子動力学シミュレーションを用いて、実験
的な和周波スペクトルを非経験的に計算し解析する
方法を、世界に先駆けて提出しました。今後実験と
理論の緊密な連携のもとに、界面構造の理解と応用
を目指していきます。
②界面物質移動の理論
　不均質な場のもとでの化学反応速度や核形成・成
長などにとって、界面での物質移動が基礎的な重要
性をもっています。しかし実際に観測される物質移
動は、バルク中の拡散や溶解度など多くの要因を含
んだ複雑なもので、従来の経験的なモデルにはしば
しば甚だしい曖昧さが残されています。物質移動に
伴う界面現象とバルク現象を正しく分離することは
実験では困難なため、我々は理論計算からアプロー
チしてきました。それをふまえて、実際の物質移動
を分子レベルの界面現象と結びつけて理解すること
を目指します。
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