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１．研究計画の概要 
 本課題では、金属ナノギャップ等に局在し
た光電場と分子或いは量子ドットを対等な
立場で取り扱う理論的手法により「光-分子強
結合場」における光学応答の様相を解明する。
具体的には以下の４項目を中心に研究を行
う。（１）ナノ空間構造を持つ局在光電場と
分子系波動関数の特異な空間相関に基づく
分子状態制御の可能性を解明する。（２）局
在光電場による化学反応場形成手段として
の輻射力による分子運動制御の可能性を明
らかにする。（３）局在した光電場が誘起す
る分子励起状態が、ナノ分極配向構造を持つ
分子集合系においてどのように伝達するか
を解明する。（４）量子相関を持つ光が光ー
分子強結合場でどのように発生し、どのよう
に分子系と相互作用するかを明らかにする。 
 
２．研究の進捗状況 
計画に上げた項目毎に進捗を記載する。 
（１）まず、金属ナノギャップと分子系が共
存する任意形状の試料の光学応答が自己無
撞着に計算できる独自の離散双極子近似法
を確立した。特に離散メッシュの刻みを多段
階にする手法と分子軌道法による波動関数
を計算に導入する手法を新たに開発した。そ
の手法によりナノギャップ近傍のダイマー
分子が長波長近似の破れにより強い光学禁
制遷移を起こすことが分かった。最近ではこ
れが会合分子や単一分子においても確認で
きた。また金属ナノギャップにおける電場増
強に円偏光選択則があることを発見し、左右
円偏光に違いでキラリティーのない分子で
あっても応答が著しく異なることを明らか
にした。さらに、条件により金属の吸収が極

端に抑制され、分子にエネルギーが集中する
金属透明化現象を発見した。（２）特定条件
で光運動量と逆方向に試料に力がかかる負
の散逸力を発見した。また励起子共鳴を用い
ることにより単一カーボンナノチューブが
室温においてもトラップできること、またそ
れがカイラリティー選択的に可能であるこ
とを明らかにした。さらに単一分子がナノギ
ャップ近傍では室温でトラップ可能な程度
に強い力を感じること、また禁制遷移に共鳴
する光の場合にも配向選択性の強い特異な
力が働くことが明らかになった。（３）光合
成細菌の光捕集アンテナ系において、アンテ
ナユニットの円環構造が励起エネルギー移
動に重要な役割を果たすことを明らかにし、
色素が単独で配置される場合に比べ圧倒的
に高効率となることが分かった。また、上記
以外に量子相関を持つ光が光ー分子強結合
場でどのように発生し、どのように分子系と
相互作用するかを明らかにする研究を行い、
光共振器による物質ー光強結合場を構築す
ることにより相関光子対生成が桁違いに増
強することや、２光子非線形が多自由度系で
あっても有意に確保される条件が存在する
ことを明らかにした。 
 
３．現在までの達成度 
①当初の計画以上に進展している。 
理由：ナノギャップ近傍分子の光学禁制遷移
の可能性をはじめ、各計画項目において予定
した研究は順調に進捗して、興味深い成果を
得ているが、さらに（２）の項目で予想外の
成果（負の散逸力）が米国物理学会オンライ
ンニュースにおいて科学記者に取り上げら
れたり、当初予定になかった相関光子対と光



ー分子強結合場の関係で重要な示唆を与え
る結果が得られ有力ジャーナルに掲載され
たことなどから計画以上の進展と言える。 
 
４．今後の研究の推進方策 
今後は特に、これまで得られた成果の実験実
証が進むべく実験グループと協同した作業
に注力していく。特に以下の項目に力を入れ
る予定である。（１）金属ナノギャップにお
ける禁制遷移などの特異な光学応答につい
て、具体的実験提案を行っていくが、特に、
カーボンナノチューブを用いた実験で観測
され始めており、実験サポートに向けて対応
するモデルでの計算を進める。（２）金属ナ
ノギャップを用いた量子ドットや分子のト
ラップ実験が始まっており、対応するモデル
を用いた計算による実験サポートを行って
いく。その他、幾つかの実験グループとの共
同作業を進めるが、いずれも共著論文にまと
めることを目標とする。 
 
５. 代表的な研究成果 
（研究代表者、研究分担者及び連携研究者に
は下線） 
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