21世紀COE「京都大学化学連携研究教育拠点」学術交流シンポジウム 開催報告書

(化学研究所分子環境解析化学) 中原　勝
集会名：21世紀COE講演会

Modeling Time-Resolved Spectroscopies HDO in D2O or A very simple model of intermolecular energy relaxation in order to study energy flo淦ws in liquids
場所・日程：京都大学化学研究所　新４階（西）セミナー室（C-469号室）

主な参加者：中原勝（教授）、梅村純三（教授）、松林伸幸（助教授）、
　　　　　　岡村恵美子（助手）、木村智大（PD）、梁國淦（PD）、永井康晴（D3）、
　　　　　　三河幸平（D1）、澤村直明（M2）、諸岡紗以子（M2）、吉田健（M2）、

　　　　　　八坂能郎（研究生）

総参加者概数：１２名
議論内容：
　化学反応の基礎的な素過程である振動エネルギー緩和について理論計算に基く結果を発表した。重水中に溶けたHDOの振動モードを励起した際のエネルギー緩和過程を計算機シミュレーションによって考察し、分子間相互作用や分子間の振動モードとのカップリングの影響を明らかにしたものである。
その後、振動エネルギー緩和のより正確な描像を得るための新たなポテンシャルの構築にいたるものである。
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