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　水などの液体系や、蛋白質などの生体分子系の、構造・ダイナミクス・相互作用を、理論的に研究しています。
　これらの物質系において、その各部分は独立に運動しているのではなく、全体が相互作用しながら連動的に運
動しており、これによって、物質系の諸性質が生み出されます。この相互作用や連動的運動が、光との相互作用
によってどのように検出できるか、どうすれば的確に解析できるか、という
ことに、特に力点をおいて理論研究を進めています。例えば、蛋白質と赤外
線の相互作用による吸収帯には、幾つか特徴的なものが存在することが知ら
れており、解明できている部分もありますが、未解明の部分も多く残されて
います。このうち、アミドⅡと呼ばれる吸収帯の蛋白質構造依存性において、
電子の連動的運動が大きく寄与することを、最近明らかにしました。似たよ
うなメカニズムは、さらに低振動数の「テラヘルツ光」が液体の水と相互作
用する際にも重要であることが、最近分かってきています（右図）。
　これとは別に、ハロゲン原子をもつ化合物の中に、興味深い分子間相互作
用を引き起こすものがあることが、最近明らかとなっています。これに関わ
る理論研究も進めています。

　理論化学は、物質に関わる多様な現象や測定結果を解析・整理・統合し、新たな原理や概念を導き、それを数
値的に実証するための、強力な手段を提供します。研究を進めるためには、高性能の計算機が不可欠ですが、そ
の計算機を用いて独創性の高い計算を的確に行うためには、研究者自身の構想力と実行力が求められます。
　化学など多くの自然科学分野の研究は、国際的な競争と協調の上に、成り立っています。私自身は、欧州（具
体的にはEuropean Molecular Liquids Groupなど）との連携に重点を置きながら、凝縮相系（液体系や生体分子系）
の理論化学研究における日本のプレゼンスを高めることができるよう、努力しているところです。
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