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　我々のまわりの自然は多様性に満ちている。しか
も、その多様性は、さまざまな空間・時間スケール
で変化しつづけている。このようなダイナミックな変
化の様相、起源を分子レベルから明らかにするため
に、我々は分子シミュレーションや電子状態理論な
どを用いて研究を進めている。とくに、さまざまな
分光学的・統計力学的手法を用いた理論・数値解析
を行っている。現在の主な興味は以下の通りである。
①溶液や生体系のダイナミクスの解析1,2)

　水など水素結合をもつ分子間の相互作用が強い系
では、幅広い時間スケールをもつネットワーク構造
変化による複雑な揺らぎが見られ、エネルギーや分
極率のスペクトルにおいて 1/ f 的な特徴を示す。我々
は、このような運動がさまざまな観測量においてど
のようにみられるのか、またその起源について力学
的視点から解析を進めている。また、溶液内化学反
応についても解析を行っている。
　生体系の化学反応として、細胞増殖に関わる Ras
における GTP 加水分解反応の解析を行っている。反
応にともないどのような構造変
化・揺らぎが生じ、または抑え
られ、機能の発現に関わってい
るのか解析を進めている。
②過冷却液体、相転移ダイナミ

クスの解析 3)

　液体の温度を急激に下げる
と、結晶にならず自由エネルギ
ー的には結晶よりも不安定な過
冷却状態になる。過冷却状態で

は、構造変化ダイナミクスのスローイングダウンが
起こる。過冷却液体におけるポテンシャルエネルギ
ー面のダイナミクスへの影響、構造・密度揺らぎの
影響、エネルギー（エンタルピー）地形の温度変化
の解析を進めている。
　また、我々は、これまでに水の結晶化過程の解析
を行ってきた。融解過程も結晶化過程と同様に非常
に興味深い現象であり、欠陥がどのように生じ、ど
のように広がっていくのか、界面の影響、さらに、
結晶化ダイナミクスとの違いなどについて分子論的
な解析を行っている。
③凝縮系ダイナミクスの多次元分光法に基づく解析4)

　凝縮系の複雑なダイナミクスの様相を、多次元分
光法の視点から解析を行っている。多次元分光法と
は、異なる３つ以上の時刻で系と電場が相互作用す
るような分光法である。我々はこれまでに、現実系
に対する多次元分光法の計算方法の開発を世界に先
駆けて行ってきた。とくに平衡および非平衡分子動
力学法を用い２次元ラマン分光法の理論・数値解析
を進めてきた。その結果、２次元ラマン分光法からは、
通常の１次元分光法に比べ、構造やダイナミクスの
より詳細な情報が得られることを示した。以上の成
果の展開として、多次元分光法に基づく化学反応ダ
イナミクスの解析に興味をもっている。また、構造
やダイナミクスに対する敏感さは多次元振動分光法
に限られるものではなく、振動分光法以外の測定法
への多次元的計測（解析）の理論展開を進めている。
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水の 2 次元ラマンシグナル（左）とスペクトル（右）

0.00							
0.05							

0.10							
0.15							t1	/	ps 							0.00			

							0.05			
							0.10			

							0.15			

t2	/	ps

-1.5
-1.0
-0.5
0.0
0.5
1.0

0 500 1000-500-1000
0

500

1000

Frequency ν  / cm -1
1

F
re

qu
en

cy
 ν

  /
 c

m
-1

2




