
いわた　　すえひろ

岩田　末廣

研究テーマ:　「分子間相互作用理論とその分子クラスターへの応用」

＜学歴＞ 1964/3  理学修士  東京大学化学系研究科化学専攻 (長倉三郎教授指導)
      　　　 1967/3  理学博士  東京大学理学系研究科化学専攻 (長倉三郎教授指導)

＜職歴＞1967/4-1981/3 研究員 理化学研究所
　　　　　　1972/2-1973/8 博士研究員 ロチェスター大学　(諸熊教授)
　　　　　　1973/9-1975/3 博士研究員 シカゴ大学　（フリード教授）
　　　　　　1979/4-1981/3 客員助教授 分子科学研究所
　　　　　　1981/4-1986/3 助教授 慶應義塾大学理工学部 化学科
　　　　　　1986/4-1993/12 教授 慶應義塾大学理工学部 化学科
　　　　　　1994/1-2000/3 教授 分子科学研究所
　　　　　　1994/1-1994/9 客員教授 慶應義塾大学理工学部 化学科
　　　　　　1994/4-2000/3 センター長 分子科学研究所　計算機センター
　　　　　　1997/5-1999/3 客員教授 東京大学理学研究科化学専攻
　　　　　　2000/4-present 名誉教授 分子科学研究所
　　　　　　2000/4-present 名誉教授 総合研究大学院大学
　　　　　　2000/4-2001/3 教授 広島大学大学院理学研究科化学専攻
　　　　　　2000/11-2001/3 教授（併任） 大学評価学位授与機構
　　　　　　2001/4-2004/4 教授 大学評価学位授与機構
　　　　　　2001/4-2001/9 教授（併任） 広島大学大学院理学研究科化学専攻
　　　　　　2002/4-2003/3 客員教授 東北大学多元物質科学研究所
　　　　　　2004/5-2008/3 特任教授 広島大学大学院理学研究科
　　　　　　2004/5-2005/3 客員教授 大学評価学位授与機構
　　　　　　2008/4-present フェロー （財）豊田理化学研究所
　　　　　　2008/4-2009/3 特任教授(非常勤) 広島大学大学院理学研究科



学会および社会的活動 
 
財団法人豊田理化学研究所 フェロー  岩田末廣 
 
2009年 8月現在 
専門分野 
理論化学・量子化学・計算化学 
 
所属学会 
日本化学会， 分子科学学会、日本物理学会， Amer.Phys.Soc 
 
受賞 
日本化学会賞 2000年 3月 
  
国際学会の組織委員 
第三回世界理論有機化学会議(3rd WATOC)プログラム委員会委員長：1993.7（豊橋） 
Symposium “Computational Quantum Chemistry” in PacfiChem'95 : 1995.12 (Hawaii) 
Symposium “In the Frontier of Quantum Chemistry and Chemical Reactions” 1999, May, (Atlanta) 
Japan-US Information Exchange Seminar “Photoconversion and Photosynthesis: Past, Present and Perspective” 
1999, Nov. (Okazaki) 
IMS COE international conference “Interplay of Theories and Experiments in Structural Analysis of Molecular 
Clusters” 1999 Dec. (Okazaki) 
Symposium “Solvated Molecules and Ions: from Clusters to Condensed Phases” in PacfiChem2000 : 2000.Dec. 
(Hawaii) 
 
文部省，学審等の委員 
日本化学会関東支部委員 (1976-1978) 
日本化学会学会賞等選考委員 (1991-1992) 
岡崎国立共同研究機構･分子科学研究所 運営協議会(外部委員) 人事部会委員 (1989-1993) 
岡崎国立共同研究機構･分子科学研究所 理論研究系外部評価委員(1993) 
学術振興会特別研究員等審査会専門委員 (1994-1995) 
通産省産業技術部会・原子分子極限操作技術分科会委員 (1992-1998) 
慶応義塾大学大型研究助成審査委員 (1994-2006) 
東京工業大学総合情報処理センター外部評価委員  (1995-1995) 
文部省科学研究費専門委員(第 1段 物理化学) (1996-1997) 
日本化学会学術賞等選考委員 (1996-1997) 
東京大学物性研究所運営協議会委員 (1996-1997) 
北海道大学理学研究科化学専攻 外部評価委員 (1998) 
学術振興会特別研究員等審査会専門委員 (2000-2001) 
山田科学財団審査員(2001－現在) 
仁科記念財団選考委員(2002―2007) 
林女性自然科学者研究助成基金選考委員(2002―2004) 
21世紀 COEプログラム 分野別審査･評価部会 化学･材料専門委員(2002, 2004,2007) 
大学院教育改革支援プログラム委員会分野別審査部会専門委員(書面審査委員)(2006, 2007) 
東北大学工学研究科･工学部外部評価委員(2006) 
日本化学会学会賞等選考委員 (2006-2007) 
 



主要研究成果

I 多電子理論の開発 関連文献番号

1 分子間相互作用理論の開発 220, 219, 217, 215, 
212, 203

２ 1次元鎖結晶軌道法のエネルギー勾配法 180, 179, 176
3 電子相関計算に適した積分近似法 137, 129, 119
4 配置間相互作用法による分極率の直接計算法 88, 65, 59
5 新しい解析法による酸化数概念の検討 67, 62, 56, 47
6 原子価型空軌道による多参照配置間相互作用法 52, 60
7 Fock 空間多参照摂動理論と半経験電子理論の基礎付け 36, 31, 30, 25, 24
8 電子-空孔対法の開発 26, 13

II 分子の構造･分光・反応の量子化学
1 大気環境分子の反応と分光

OHラジカルと大気中有機化合物の反応
207, 204, 198

2 二、三原子分子励起状態の精密計算
実験で得にくい遷移確率の絶対値の精密計算

204, 201, 196, 178, 
164, 110, 94, 79

3 星間空間におけるイオン分子反応 125, 107, 93, 86
4 電荷移動錯体形成による赤外吸収強度変化 112, 95, 82

III 分子クラスターの構造、反応、振動分光 総合報告 23, 24

1 電子ｰ水素結合概念の提唱 214, 199, 197
2 クラスター固有の新しい化学結合 193, 175
3 クラスターの構造、振動分光 195,144, 136, 130, 101
4 クラスター内反応 193, 192, 170, 163, 

118, 117
5 クラスターのイオン化 187, 83, 81
6 2成分元素クラスターの構造 168, 166,159, 121, 

120, 116, 99
7 クラスター内電子遷移と光解離 185, 174, 103, 85
8 非断熱遷移を伴うクラスター内過程 185, 142, 113
9 ab initio MO - Monte-Carlo シミュレーション 190, 177, 163

IV 高い励起状態の量子化学
1 系統的な光電子スペクトルの解析

光電子スペクトル handbook 
105, 102, 58, 49, 40
総合報告 19, 5

2 内殻電子の励起・イオン化と化学結合 73, 64, 54, 41, 37
3 極短波長エキシマーレーザーの探索

63nm にエキシマー発光する HeK+系の提案
96, 87, 76, 66

V 初期の研究課題(留学以前) 
1 電荷移動(CT)型三重項の実験的発見

CT 錯体の発光スペクトル研究の先鞭
21, 11, 8, 7, 6, 5, 4

2 多原子分子光電子スペクトルの角度分布の理論計算 27
3 パイ電子理論による電子スペクトルの解析 

有機ラジカルスペクトル解析
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