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光や電圧に対する物質の応答は，光触媒・燃料電池・電子デバイスといった様々なシステムへの興

味から広く研究が行われてきた。近年では，数ナノメートルサイズの異種の物質が接する界面(以下ナ

ノ界面系と呼ぶ)を精密に設計できるようになりつつあり，その領域サイズに特有の現象に対する原

子・電子のレベルの理解が求められている。本講演では，先ず，ナノ界面系の外場応答の第一原理計

算を行うための手法について紹介する。その手法を用いた超並列計算の例として，金ナノ粒子の光吸

収のサイズ依存性について説明する。また，銀ナノクラスター/酸化チタン界面での光誘起電子移動や

グラフェン/窒化ボロン積層系の電圧印可による伝導度の変化を取り上げて，小分子やバルクの均一

系とは異なるナノ界面系に特有の外場応答機構について説明する。 
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