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6-2　理論・計算分子科学研究領域

理論分子科学第一研究部門

永　瀬　　　茂（教授）（2001 年 4 月 1 日〜 2012 年 3 月 31 日）＊）

A-1). 専門領域：理論化学，計算化学

A-2). 研究課題：

a). 高周期元素の特性を利用した分子設計と反応

b). 分子のサイズと形状を利用した分子設計と反応

A-3). 研究活動の概略と主な成果

a). 高周期元素は新しい結合と多種多様な機能電子系の宝庫である。このために，高周期元素を骨格にもつ新規な化合

物の構造，結合特性，電子特性，反応等を理論と計算および実験と共同して明らかにした。

b). サイズの大きい分子が与える外部空間および内部空間は新しい機能発現として有用である。金属内包フラーレン，

カーボンナノチューブ，ナノグラフェン等のナノカーボン系を取り上げて，化学修飾あるいはドーピングによる機能

化と伝導性を理論と計算あるいは実験と共同して明らかにした。
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