
第４回 夏の体験入学

理論･計算分子科学研究領域米満グループ

研究テーマ・体験プログラム紹介

（総研大 機能分子科学専攻）



1)1)1)1)1)1)1)1) 分子性物質分子性物質分子性物質分子性物質（（（（分子分子分子分子のののの集合体集合体集合体集合体））））のののの特徴特徴特徴特徴分子性物質分子性物質分子性物質分子性物質（（（（分子分子分子分子のののの集合体集合体集合体集合体））））のののの特徴特徴特徴特徴

・電子の運動方向が制限される・電子の運動方向が制限される →→ “低次元性”“低次元性”

・分子配置が変わりやすい・分子配置が変わりやすい →→ “電子格子相互作用”が重要“電子格子相互作用”が重要

2)2)2)2)2)2)2)2) ““““““““光誘起相転移光誘起相転移光誘起相転移光誘起相転移””””とはとはとはとは？？？？光誘起相転移光誘起相転移光誘起相転移光誘起相転移””””とはとはとはとは？？？？

・光によって一斉に物性を変化させること・光によって一斉に物性を変化させること

→→ 物質の誘電性（色）や伝導性（金属物質の誘電性（色）や伝導性（金属//絶縁体）が変わる絶縁体）が変わる

→→ 相互作用する電子の協調性が重要相互作用する電子の協調性が重要

研究研究研究研究テーマテーマテーマテーマ：：：： 分子性物質分子性物質分子性物質分子性物質のののの光誘起相転移光誘起相転移光誘起相転移光誘起相転移ダイナミックスダイナミックスダイナミックスダイナミックス光誘起相転移光誘起相転移光誘起相転移光誘起相転移ダイナミックスダイナミックスダイナミックスダイナミックス

光光光光をあてたをあてたをあてたをあてた時時時時、、、、物性物性物性物性がどうがどうがどうがどう変変変変わるかをわるかをわるかをわるかを理論的理論的理論的理論的にににに明明明明らかにするためらかにするためらかにするためらかにするため、、、、光光光光をあてたをあてたをあてたをあてた時時時時、、、、物性物性物性物性がどうがどうがどうがどう変変変変わるかをわるかをわるかをわるかを理論的理論的理論的理論的にににに明明明明らかにするためらかにするためらかにするためらかにするため、、、、

““““物性物性物性物性をををを支配支配支配支配するするするする多数多数多数多数のののの電子電子電子電子とととと分子分子分子分子””””をををを扱扱扱扱うううう理論計算理論計算理論計算理論計算をををを行行行行っていますっていますっていますっています““““物性物性物性物性をををを支配支配支配支配するするするする多数多数多数多数のののの電子電子電子電子とととと分子分子分子分子””””をををを扱扱扱扱うううう理論計算理論計算理論計算理論計算をををを行行行行っていますっていますっていますっています



体験体験体験体験プログラムプログラムプログラムプログラムについてについてについてについて

““““Heitler-London state””””““““Molecular orbital state”””” ““““Self-localized state””””

分子性導体分子性導体分子性導体分子性導体におけるにおけるにおけるにおける基本的相互作用基本的相互作用基本的相互作用基本的相互作用であるであるであるである、、、、

１）重なり積分 ２）クーロン相互作用 ３）電子-格子相互作用

をををを厳密厳密厳密厳密にににに扱扱扱扱ったったったった““““2サイトサイトサイトサイト2電子電子電子電子モデルモデルモデルモデル””””についてのについてのについてのについての電子状態計算電子状態計算電子状態計算電子状態計算をををを行行行行うううう

→ 分子軌道状態、Heitｌer-London状態、自己束縛状態 を理解

キーワードキーワードキーワードキーワード：：：：金属絶縁体転移金属絶縁体転移金属絶縁体転移金属絶縁体転移、、、、パイエルスパイエルスパイエルスパイエルス転移転移転移転移、、、、電化移動不安定性電化移動不安定性電化移動不安定性電化移動不安定性


