Bz C-19

HEMREMHBEWRRRBRES

HRiEE « EBHE (0

BT HEAR : 20062008

AEES 1 18540407

MRREL (HX) 17V BRIEDHEDF

PRl 214 5 A 18HEBUE

hZeiERE4 (FEQ) Statistical Physics of ionic liquids

MRRKRE
=& B3 (YOSHIMORI AKIRA)
NINKZE - REREZRER - £HIR
REES 90260588

MR R oME . 000000000000 0000000000000000000000000
O0000000000000000000000000000000000000000000000
00000000000000000000000000000000000000000000000
00020000000000000000000000000000000000000000000

goboobogboooboooboo

ATHA
(BEHHAL - 1)

[ERES LiEESE & @t
2006 4EpE 1100000 0 1100000
2007 “4EpE 1000000 300000 1300000
2008 A 1000000 300000 1300000

FHE

FIE
w2 3100000 600000 3700000

WHE 8 - AL P
B o5 - M E - EEE - (b

F—U— . 00000000000000000000000000MSA

1. WH7ERAR YD 5

gboboooooobobobobobooog
gbobobooooooobooboobooboo
gbooboboooooooboobooboboo
goobobooooooooboobooboo
gboobooboooooooooboobobobo
gbooboboooooooboobooboboo
goobobooooooooboobooboo
gbobobooooooobooboobooboo
gbooboboooooooboobooboboo
goobobobo ocoobooboboboooog
gboobooboooooooooboobobobo

gbooooooboboboobobgoono
booooooboobobobobooooooboon
obooooooobooboboboooooobogan
gbooooooboobobobooooboooboon
gboooooooboobobobooooooboon
obooooooooboobobobooooooboon
oo

gboooooooooboboboooooogoo
gboooooooobobobooooobogoo
gboooboiliboboboboboooooboon
vboooooboobobobobooooooboan
oood


yoshimoriakira
タイプライターテキスト
                                   イオン液体における融点の問題を密度汎関数法を使って研究した。ただし、ここで
いう密度汎関数理論は古典液体の理論で、電子状態理論とは違う。まず、点電荷を持った剛体球系の融点
を計算し、現実のイオン液体の低融点を説明した。次に、より複雑な系の融点を計算する理論を開発し、
極小が2つあるポテンシャルの系で、広い範囲の相図を計算した。また、ガラス転移における配置エント
ロピーと比熱の関係を明らかにした。
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 イオン液体とは、分子同士がクーロン相互作用
しているのにも関わらず、溶融塩などに比べ融
点が低く、常温で液体状態を保つことが出来る
物質群をいう。天然には存在せず、最近合成さ
れた。蒸気圧がゼロで、様々な物質を溶解させ、
かつイオン伝導度も大きいことなどの、通常の
液体にはない様々な性質があるために、化学反
応の媒体や材料として注目を浴びている。さら
に、正負の電荷を持った構成分子の組み合わせ
を変えることで、 さまざまなイオン液体をデザ
インできるので、材料としても期待されている。


yoshimoriakira
タイプライターテキスト

また、この研究が開始されるまで、化学物理の
多くの対象は、天然の物質で、合成されたもの研
究はほとんどなかった。イオン液体は、これまで
にないまったく新しい物質であり、低融点やダイ
ナミックスなど、統計力学の根本的な問題と結び
つけて研究されるのは、この研究が始めてであっ
た。

さらに、原理的な問題として、融点に対する分子
の大きさの効果の問題がある。イオン液体の低融
点の原因の1つとして分子の大きさが考えられる
が、大きさの効果はそれまで明らかになっていな
かった。
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固液相転移、密度汎関数理論、液体論、熱力学的摂動論、MSA
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