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物質と分子の界面はエネルギー変換デバイス、不均一触
媒、電気化学触媒などで中心的な役割を果たし、界面の
構造と電子状態、および界面における化学反応の微視的
機構を理解することが新規高効率デバイスや触媒を開発
する上で極めて重要となります。我々は経験的パラメー
ターを用いない電子状態理論に基づいた第一原理計算手
法と独自の計算コードの開発、そしてコミュニティーコー
ドの開発への貢献を行っています。それらを元に高精度・
大規模計算を実行し、界面構造と電子状態、不均一触媒
反応、電気化学反応の素過程の解明を進めています。

Enl
c ≈

∫ ∞

0

du

d2π
tr

[
S2 −

(
∇ · S∇−V

4π

)2
]

=

∫ ∞

0

du

d2π

∫∫
dr1dr2 [S(r1, r2, iu)S(r

′, r, iu)

−
∫∫

dr3dr4∇r1S(r1, r2, iu)∇r2

−V (r2, r3)

4π
∇r3S(r3, r4, iu)∇r4

−V (r4, r1)

4π
].

n(r) =
∑

n

〈ψn|K(r)|ψn〉

K(r) = |r〉〈r|+
∑

nm,I

|βI
i 〉QI

ij(r)〈βI
j |

Etot[{ψα}, {RI}] =

occ∑

n

〈ψn| −
1

2
∇2 + VNL|ψn〉+

∫
drVloc(r)n(r)

+
1

2

∫∫
drdr′

n(r)n(r′)

|r− r′|
+Exc[n]

+Eion({RI})

計算手法の開発・定式化

コードの実装 物質・分子界面への適用

材料科学、触媒化学

高精度電子状態計算手法の開発と
表面・界面系への応用
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有機分子合成における重要な中間体の１つであるアリル
アミン誘導体を、位置および立体選択的に合成する手法
の開発に取り組んでいる。例えばイミンと末端アルキン
をレニウム触媒存在下で反応させると２位にアルキン由
来の置換基を持つアリルアミンが得られる。また、イミ
ンと末端アルキンとの反応を別の触媒を用いることによ
りプロパルギルアミンを調製し、それを触媒的レドック
ス異性化することにより３位に置換基を持つ E －アリル
アミンが生成する。いずれも他の反応剤を必要とせず、
副生成物もないアトムエコノミーな反応である。
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新規触媒反応開発
—アリルアミン誘導体の位置および立体選択的合成
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