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顔写真 

・ Ab initio 経路積分分子動力学法 
核に対して経路積分を、電子に対して第一原

理計算を適用し、全自由度の量子力学的取り

扱いを研究  

 

 

・ 多成分系分子軌道法の開発 
電子・核といった、多成分系に対する分子軌

道 (MC_MO)法や密度汎関数 (MC_DFT)法の開

発および具体的応用計算  
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・ 低障壁水素結合クラスターの理論

的研究 
低障壁水素結合クラスターにおける、H/D 同

位体効果に関する研究  

 

 

・ 陽電子化合物の理論的研究 
陽電子が分子中に照射された際の、電子状態、

骨格構造変化に関する研究  
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