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研究分野：化学 
科研費の分科・細目：基礎化学・物理化学 
キーワード：原子核同時動力学、 分子動力学、 化学反応、 電子エネルギー移動 
 
１．研究計画の概要 
 
 本研究では、化学動力学基礎理論において
最 も 重 要 な タ ー ゲ ッ ト で あ る
Born-Oppenheimer 描像を超える分子の動力
学理論を創成し発展させている．特に原子核
の運動とカップルする電子動力学の展開を
中心として，次世代の超高速化学反応学と反
応制御の理論を開拓することを目的とする．
実験研究を先導し，指針となる概念や法則性
を明らかにするとともに，多くの優秀な学生
や博士研究員と共同研究を遂行し、次世代理
論分子科学者の育成をも行っている. 
 
２．研究の進捗状況 
 
 本課題研究を開始した当初ほぼ一年間に
わたり，研究室の人員的構成に異動があり，
応用研究の面で，若干予定より遅れた． 
 しかし，幸い，Born-Oppenheimer 近似を超
える本格的な基礎理論の構築に，世界に先駆
けて成功し，数値的な検証作業も終えた．こ
の理論は次のような３段階を経て構築され
た．（１）電子と原子核の運動学的なカップ
リングを正しく表現するための，量子・古典
混合表示を確立した．（２）量子・古典表示
における量子絡み合い（entanglement）を記
述するための一般化古典力学を展開した．こ
の力学においては，原子核に働く「力」が行
列で表現されるとともに，電子状態の混合と
同期することによって，「原子核運動の軌道
の分岐」が生ずる．この「量子絡み合い」と
「軌道の分岐」が電子非断熱遷移の本質であ
る．（３）この分岐する軌道に沿って量子波
束を時間発展させる量子化法を開発した． 

以上を総合して，電子と原子核が結合して運
動する量子波束動力学理論が構築できた
（non-Born-Oppenheimer量子化学）． 
 以上のように，本理論は全く新しい考え方
を導入しており，便宜的かつ対症療法的に提
案されていた従来の方法論とは根本的に異
なるものである．量子化学および化学反応動
力学における重要な基礎理論であり，
Born-Oppenheimer 描像を超えていかねばな
らない 21 世紀の化学理論の基礎となるもの
だと認識している．また，本理論は，実用的
な理論構成になっており，現在，体系的な応
用研究の段階に入っている． 
 応用研究として，特に，（ a）この
non-Born-Oppenheimer 量子化学を更に高
効率化するためのアルゴリズムの改善，（b）
強いレーザー場中での，多原子分子の化学動
力学や化学反応論，電子状態の制御の理論，
（c）従来の福井理論のように静的ではなく，
時間とともに分子内を流れる電子の運動を
直接追及する動的電子化学反応理論の開拓，
などが急速に進展している． 
 
３．現在までの達成度 
 
②全体としては，おおむね順調に進展してい
る． 
 
 上記したように，Born-Oppenheimer 近似を
超える本格的な基礎理論の構築に成功し，応
用研究まで始まっているのは，「順調」以上
と評価できると考えている． 
 ただし，本研究では電子状態理論，化学反
応動力学理論，半古典力学などの広い領域に
おいて理論的力量が要求されるために，世界
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的に見てもそのような人材を供給できる研
究室がほとんど存在しない．従って博士研究
員を採用する局面で，少し苦戦している．  
 
４．今後の研究の推進方策 
 
 申請書に記した，具体的な複数のプロジェ
クトを着実に実行していきたい． 
 Born-Oppenheimer 描像を超える分子の動
力学理論に基く次世代理論分子科学者の育
成の目標に関わって，大学院生等の将来をも
考えて，「動的電子化学反応論」の多面的展
開，「高い電子励起状態の非断熱化学反応」，
「電子状態制御の理論」，「分子の電離（光イ
オン化, Above Threshold Ionization, 溶媒
和電子等）の初期過程」，「高度に縮退する電
子状態群上の動力学」の研究に力を入れたい． 
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