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【平成２１年度 研究進捗評価結果】 

評価 評価基準 
 A+ 当初目標を超える研究の進展があり、期待以上の成果が見込まれる 
○ A 当初目標に向けて順調に研究が進展しており、期待どおりの成果が見込まれる 
 B 当初目標に対して研究が遅れており、今後一層の努力が必要である 

 C 
当初目標より研究が遅れ、研究成果が見込まれないため、研究経費の減額又は研究の

中止が適当である 
（意見等） 
核と電子のダイナミックスを同等に取り扱う枠組みを作り、化学反応の動的過程に新しい描像を

打ち立てる野心的な研究を行っている。これは、従来のボルン－オッペンハイマー近似またその延

長に基づく反応理論を大きく変えるものであり、新しい理論的枠組の構築、実際の計算可能な方法

論の開発、そのプログラム化など、難しい問題に対して着実な成果を上げている。本研究で開発さ

れた理論的方法により、原子核の変位と電子の変化が絡み合うプロトン移動反応など重要な反応の

ダイナミックスの正確な解析が可能となった。さらに、この方法は最近の強力なレーザー場の元で

起こる多様な反応過程の記述できるものであり、強い場によって引き起される全く新しい反応機構

を提唱していくものと期待される。 
以上のように、本研究は従来のボルン－オッペンハイマー近似を越えた化学反応に対する新しい

理論的方法の基礎を確立し、その応用を行っているものであり、期待通りの成果を上げている。さ

らに多自由度の系へ拡張を行うことで、生体高分子反応など多くの重要な反応機構の解明に大きく

貢献することを期待したい。 
 
【平成２３年度 検証結果】 
検証結果    

 電子と原子核の運動学的カップリングを表現する量子論と古典論を混合した新しい表

示法を確立し、当初の目的であったボルン－オッペンハイマー近似を超える新しい理

論の枠組みを完成させた。この理論に基づき、非断熱相互作用や強レーザー場中の化

学反応など、実験的に強い興味が持たれている分子系の理論解析を行った。その結果、

２重プロトン移動反応など具体的な化学反応にもその成果を波及させつつある。 
今後さらに研究を発展させることによって、理論化学の分野で大きな学術的成果を挙

げることが期待できる。 
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