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準量子的時間依存ハートリー法によるプロトン移動反応率の解析
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プロトン移動反応に寄与する量子効果としてトンネル効果が挙げられるが、実際には反

応の障壁が小さく、トンネルが重要でないと考えられる反応も数多く存在する。従来、こ

のような反応は量子効果を無視して古典的に扱われることが多かったが、トンネル効果の

寄与が小さくても、プロトンの量子効果を無視してよいわけではない。

古典力学のような簡単な方程式系を保ったまま量子効果を取り込む方法として、我々

は、準量子的時間依存ハートリー法 (SQTDH)[1][2]を用いた。SQTDHでは、自由度 nの

粒子の波動関数を
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+ V (q1, . . . , qn, t)のもとでの運動方程式は、2n

次元の有効ポテンシャル
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のもとでの粒子の古典的な運動に帰着される。

我々は凝縮相中のプロトン移動反応における有効ポテンシャルを求めた。この有効ポテ

ンシャルから遷移状態理論を用いて反応率を求めることができる。理論的、実験的に決定

されるパラメータを用いて、反応速度の温度依存性や同位体効果に対する、量子効果の影

響ついて議論したい。
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