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■ 理論分子科学研究系

分子科学は，量子力学・統計力学を中心とする理論の進歩に基づいて発展した。本研究系では，

分子科学の基礎としての理論研究を遂行するとともに，所内外の実験研究者と密接に連携して，

実験結果の解釈，新しい指針の提供をも行っている。理論計算には計算科学研究センターの大型

計算機を使用し，同センターおよび計算分子科学研究系とはプログラム開発や数値計算に関して

密接に協力しあっている。

分子基礎理論第一研究部門

１．分子の設計と反応の理論と計算

分子科学の限りない夢は，分子

を電子レベルで統一的に理解し，

「望む構造，物性 ，機能を自由に

デザインして組み立てて思うがま

まに反応させる」ことである。こ

の実現のための理論と計算および

コンピュータシミュレーションを

行っている。組み立てた分子を現

実化するには，前駆体や置換基の

適切で厳密な選択ばかりでなく，

反応経路と反応条件の微妙な設定

も要求される。したがって，分子

構築から合成実現までを目的とし

ている。このために，内外の実験

グループと密に連係し実際の合成の可能性と予測した特性の実証を行っている。また，分子単独

の設計ばかりでなく，幾つかの分子ユニットが自己集合的に組織化するナノ分子系も自由に理論

予測できることを目指している。

分子基礎理論第二研究部門

１．化学反応動力学と原子分子衝

突過程に代表される分子の動的諸

過程の理論的研究（所長研究室）

新しい分子を作り出す化学反応

はこの世の有為転変の根源であ

る。その動力学機構の究明と基礎

理論の開発が我々の研究課題であ

る。具体的には，以下のような課

題に取り組んでいる：①化学反応

の起こりやすさを決めている因子

の究明，②多自由度系の動力学を

扱う理論の開発，③状態変化の基
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本メカニズムである非断熱遷移の理論の開発と応用，④超励起分子の特異な性質と動力学の解明，

⑤多体系に現れる統計性と選択性の解明，及び⑥分子過程の新しい制御方法の確立。

最近の特筆すべき成果はLandau，Zener，Stueckelberg以来初めて非断熱遷移理論を完成したこと，

多次元トンネルの有効な理論を完成した事，及びレーザーによる分子過程の制御法の提唱等であ

り，現在理論の更なる展開と応用を進めている。特に現在は，特別推進研究「Zhu-Nakamura理論

に基づく非断熱化学動力学の総合的研究」に取組んでいる。

２．量子開放系分子における多電子・多原子ダイナミクスの理論

分子は多数の電子と多数の原子

核から構成される複合粒子系とみ

なすことができ，更に分子が関わ

る諸問題を現象として分類すれ

ば，定常状態の問題とダイナミク

スの問題に大別できる。当研究室

では，電子や原子の動的な変化に

注目して，理論的・数値計算的両

方の観点から研究を進めている。

多電子ダイナミクスの研究例とし

ては，金属クラスターの超高速線

形・非線形光学応答や電荷移動の

研究があり，一方，多原子ダイナ

ミクスの研究例としては，比較的

小さな分子系を対象として，化学反応機構の詳細な解明を行っている。また，最近では特に，周

りの環境と相互作用している分子（量子開放系分子と呼ぶ）における電子的エネルギーの散逸を

伴う電子ダイナミクスの研究にも興味を持ち，その理論的研究を行っている。

分子基礎理論第三研究部門

１．気相中では全く起きない反応

が溶媒中では起きてしまう，ある

いは，溶媒を変えると反応速度が

大きく変化するといった現象は実

験化学者が日常的に経験している

ことである。生物体内の酵素の構

造やそれによって触媒される化学

反応も「水」という溶媒を抜きに

は考えられない。当グループでは

溶液中の分子の電子状態，構造，

反応性，反応速度などの化学的性

質に溶媒がどのような影響を及ぼ

すかと言う問題を液体の統計力学

に基礎を置く分子論の立場から解

明しようとしている。イオンの周

りの溶媒の揺らぎから蛋白質の立

体構造まで広範な現象が研究対象となる。
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２．分子にはいろんな機能がある

が，集まることによって初めて現

われる性質があり，それらは制御

できる。例えば，組成変化，加圧，

光照射などで環境をわずかに変え

ると，結晶構造や色が変わったり，

磁性をもったり，超伝導になった

りすることがある。こうした変化

に向かう局所的な“たね”が競合

しながら成長・増殖して，もの全

体の性質を変えてしまうこともあ

る。微視的にみると集団としての

電子の量子力学的な性質が変わっ

ている。これらの物性の発現機構

やダイナミクスを理論的に研究する。

分子基礎理論第四研究部門（客員研究部門）

１．凝縮相系における分子振動と分子間相互作用の理論

凝縮相系における分子間相互作用と，その分子振動に対する影響を解析し，系の構造・ダイナ

ミクスと振動数領域・時間領域分光シグナルの関係を明らかにする。特に，①液体や生体分子系

における振動励起の共鳴移動と振動緩和およびそれらの競合，②生体分子内色素分子の振動およ

び光学的性質と分子間相互作用，③分子の電子構造的特徴と分子間相互作用の関係，などについ

て重点的に解析する。また，これらの解析に必要な，分子振動の諸性質を理論的に解析するため

のソフトウェアの開発も行う。
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