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 溶液やタンパク質中といった凝縮相における励起状態反応ダイナミクスに関する理論的研究は,高精度な量子

化学計算と充分なサンプリング計算の両方が必要なため,現在でも最も挑戦的な課題の1つである.本発表では,

この困難を解決するために我々が開発してきた高精度ポテンシャル関数の効率的生成手法を紹介し,その応用

例として溶液中の励起状態プロトン移動反応並びに光捕集アンテナでの色素の励起エネルギー揺らぎに適用し

た研究を紹介する. 

 

問合せ先： 触媒化学研究センター・中山 哲（nakayama@cat.hokudai.ac.jp・011-706-9145） 
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