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構造分子科学専攻

スの詳細な解明を時間依存密度汎関数理論に基づい
て行った。最近の成果としては、リング状分子に円
偏光レーザーパルスを照射することにより、効率的
にリング内に電流を誘起し、同時に磁気モーメント
を発生できることを示した。
　複数の有機分子で保護（又は修飾）された金属ク
ラスターは、裸の金属クラスターとは異なる化学的・
物理的性質（例えば、線形・非線形光学応答、伝導性、
磁性、触媒作用、化学反応性など）を示すことから
基礎理学・応用科学両方の観点から盛んに研究され
ている。我々は、チオラート分子によって保護され
た様々な金クラスターを対象として、その電子構造
と光学的性質の解明も行っている。従来チオラート
分子は金クラスターの表面を覆うような形で結合す
ると思われてきたが、我々は最近、金原子と硫黄原
子が１対１で結合した強固な Au–S ネットワークを
形成し、このネットワーク構造が金チオラートクラ
スターを安定化する大きな要因であることを明らか
にした。

　オリジナルな研究のシナリオを描くことが出来る
精神的にも体力的にも頑強な若者の参加を期待する。
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　実在する分子系は通常、有限温度において周りの
環境と相互作用していることが多く、必然的に分子
系と周りの環境との間では熱的エネルギーの出入り

（熱的揺らぎ）や電子のやり取り（電子数の揺らぎ）
が起こり得る。我々のグループでは特に電子数の揺
らぎを持つ分子、すなわち電子溜めと相互作用して
いる分子系において引き起こされる量子多体系ダイ
ナミクスの理論的解明を目標として研究を進めてい
る。振動エネルギーや回転エネルギーの緩和過程に
関しては多くの優れた研究例があるが、電子エネル
ギーの散逸に関する研究は、理論的にも実験的にも
あまり行われていないのが現状である。例えば多電
子系の場合、電子相関や可干渉性等の量子多体系特
有の問題が露骨に現れること、また一般的に電子が
関わる現象は非常に短い時間スケールで起こること
が、散逸を含む多電子系ダイナミクスの研究を難し
くしている大きな要因である。この研究課題には電
子的揺らぎを取り込む問題と量子多体系ダイナミク
スを記述する問題の２つが存在する。電子的揺らぎ
の研究においては、表面吸着分子系や電極反応を電
子レベルで記述するための非平衡定常状態理論の開
発とその方法論の適用を行っている。最近、表面吸
着原子系を記述するための新しい方法論を開発し
た。この方法論では表面吸着原子系を有限サイズの
クラスターで近似しているが、クラスターの端にお
いて適切な境界条件を課すことで半無限系であるは
ずの表面を正しく記述することに成功した。一方、
量子多体系ダイナミクスの研究においては、レーザ
ーパルス照射により引き起こされる電子ダイナミク

左回りの円偏光レーザーパルスを照射した後のリング状分子に発生す
る電荷密度の時間的変化。赤と青は初期状態の電子密度に対して電子
密度が増加、減少していることを表している。共鳴励起のため、レーザー
パルスを切った（13.8 fs）後も、電荷密度は時間的に変化し続けてい
ることが分かる。




