
 
 

 

計算化学の一環として、計算分子分光学(Computational Molecular 
Spectroscopy)を提唱してほぼ20年、今や実験の高分解能分子分光
学と比肩する精度の予測が可能になった。計算分子分光学では、分
光学精度（cm-1を議論出来る精度）を持つ高精度なポテンシャルエ
ネルギー曲面をab initio計算で定めて、摂動論または振動回転の波動
関数から種々の分子定数を求め、未測定分子であれば振動回転スペ
クトルをシミュレートして示す。今回は、分子分光学実験との相補
性を概観した後、直線分子の振動回転平均構造に関して、Herzberg
以来、何十年も分子分光学で採用されてきた基礎概念に誤りがある
ことを理論で示したうえ、報告されている実験データの再解釈を試
みた我々の最近の研究について紹介する。 
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