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物質科学における理論の深化と新概念の創成 
 
 量子化学工学グループでは、古典力学、量子力学、電磁気学、統計力学、量子統計力学など
を基礎とする理論化学（量子化学、量子ダイナミクス、分子シミュレーションなどを含む）を
用いて、原子・分子などのミクロな物質から、中間（メゾスコピック）あるいはマクロサイズ
に至る集団系における構造-機能相関、時空間発展現象、非線形応答現象、凝縮相での反応ダイ
ナミクス、協同量子非線形現象などの理論的解釈と予測を行い、物質の構造、性質、反応にお
ける様々な現象の根底にある真理を探究することを目的として研究を行っています。物質科学
の理論の深化と新概念の創成を行い、これら根源的な原理に基づいて設計指針を構築すること
により、工学的応用における真のブレークスルーを目指しています。 
 
 
開殻分子系に基づく非線形光学効果の理論的解明と量子設計への展開 

 
未開拓の中間および強電子相関系の非線形光学効果について、世界に先駆けて「開殻分子に

基づく新規非線形光学物質の理論」を提案し、それに基づいて設計された物質系について量子
化学を用いて研究を行っています。この研究は、実験家と協力し、「理論-合成-測定 の三位一
体アプローチ」により実施しています。理論設計指針に基づいて提案したフェナレニルラジカ
ル含有ジラジカル分子系は、従来の閉殻分子系に比べて、はるかに大きな二光子吸収断面積を
示すことが実験により見いだされ、二光子吸収材料としての応用が期待されています。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 フェナレニルラジカル含有化合物の 3次分極率(γ)  J/U−K/U 平面でのγとジラジカル因子 y 
 
 
デンドリティック超分子系のエネルギー移動および非線形光学特性の研究 
 
  樹木状の高分子（デンドリマー）や分子集合体では、高効率かつ指向性の高いエネルギーの
輸送を発現し、そのエネルギー移動過程は光吸収によって生成される電子とホールの対（エキ
シトン）の移動によって引き起こされていることが知られています。我々は、そのような時空
間発展現象を扱うために、エキシトン-フォノンカップリングを含む量子マスター方程式を基礎
とした量子ダイナミクスの方法論を新たに開発し、エキシトン移動のメカニズム、構造-特性相
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関を抽出することで、新規なナノサイズ光収集系の量子設計の指針を構築することを目指して
います。  
 
 
 
 
 
 
 

デンドリティック分子 ”ナノスター” のエキシトン（電子部分）分布の時間変化 
 
 
物質と量子光の相互作用ダイナミクスおよび巨視的量子現象の散逸量子位相 
ダイナミクスの研究 
 
   量子光学技術の進歩により生成された量
子光と分子系の相互作用の量子ダイナミク
スを解明し、原子・分子系のコヒーレンシー
と光の量子統計性との関係について研究を
しています。また、多成分ボーズ・アインシ
ュタイン凝縮ガス（BEC）の量子ダイナミク
スから巨視的量子状態（シュレーディンガー
の猫）の生成とその時間発展について研究し
ています。このような「量子開放系」の研究
は、古典-量子対応のより深い理解とともに、将来の量子情報デバイスの基本物質系の構築にも
役立つと考えられます。 
 
 
凝縮系の化学反応 

 
生体分子をはじめとする凝縮系の化学反応のメカニズムを明

らかにすることは、生命の根源を知る上で重要となります。凝縮
系では多様な反応経路が発生し得ますが、特に生体分子では、基
質とタンパク質との相関によって特定の経路が選択的に起こる
と考えられています。このような生体分子の機能が、どのような
メカニズムによって発現するかを、量子化学と統計力学の理論を
もとにした新しい方法論を開発し、それを用いて理論的に解明す
ることを目指しています。 
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BEC における巨視的量子性の崩壊−復活現


