


Ⅰ　 研究の成果　　（1000字 程度）

（図表 も含 めて分か りやす く記入 のこと）

　本研究室で開発されたDual-level　 DFTは 全電子密度が低い レベルの基底関数 と密度汎関

数によ り十分に得 られ るという考 えを踏まえて、低 い レベルの計算方 法によって得 られた

電子密度を用いて、よりレベルの高い基底関数 と汎関数によ りSCFを せず にエネルギー を

計算する方法である。SCFを 行わないために計算 コス トが通常の方法よ りも大 きく削減で

きることが可能である。Dual-level　DFTは 大規模分子系において、非常 に有用な方法であ

る ことがすでに確認 されている。 この方法はこれ まで基底状態のみ に適用されていて,励

起状態については確認されていな い。今回は このDual-level　 DFTを 拡張 して、励起状態に

対応 したDual-level時 間依存密度汎関数法（Dual-level　TDDFT） の開発を試みた。

　表1にTDDFTに よるエチ レン分子の励起 エネルギー の結果 を示 した。高 レベルの基底

関数として6-31＋ ＋G＊＊を用 いた。 また低 レベル の基底関数 として6-31Gを 用 いた。低 レベ

ルの基底関数 を用 いた励起 エネルギーの計算結果では、励起 エネルギーを過大評価 して い

る。また、高 レベルの基底関数の場合では、それぞれの密度汎関数で異なったRydberg励

起エネルギーが得 られた。しか しなが ら、Dual-level　TDDFTで は通常 の高 レベルの基底関

数 と密度汎関数による励起エネルギーが得 られた（表2）。Valence励 起 とRydberg励 起エネ

ルギーの どち らに対 しても、Dual-level　 TDDFTは 満足 の行 く結果 を与える ことを確認、

Dual-levelに よるアプローチはTDDFTに 対 しても、拡張す ることが可能であ ることを示

した。

表1.TDDFTに よるエチ レン分子 の励 起 エネル ギー （eV）

表2.Dual-level　TDDFTに よるエチレン分 子の励趣エネルギー（eV）






