
量子材料化学の基礎
京都大学名誉教授 足立裕彦 著

本体 3,500 円＋税
B5・316 頁

ISBN 978-4-7827-0766-1

　本書は物質・材料学の観点から量子力学の基礎理論を身につけ，原
子・分子・固体を研究するのに必要な原子構造論や分子軌道論を理解
し，どのような議論ができるかを学ぶことを目的とする。
　現代の科学・技術は材料科学・技術のもとに成り立っているといっ
ても過言ではない。先端的な技術においては，新しい観点に基づいた
手法が求められる。また，近年のコンピューター技術の進歩により，
量子力学計算のソフト開発が進み，実際の物質・材料の量子力学計算
が以前よりずっと身近なものになっており，それらを駆使した計算技
術を有効に利用することが必要である。

あなたも量子力学の理論と計算手法を

本書の理論を実際の計算を通してより深く理解するために➡

★DV-Xαならこちら★

1 電子状態計算とは
2 必要な計算環境の構成
3 DV-Xα分子軌道計算の基本操作
4 各種プログラムの解説
5 クラスター法による結晶の計算
6 DV-Xα法のための統合支援環境
7 いろいろな計算
8 付録
　A 分子の対称性
　B 相対論 DV-Xα法
　C 非相対論版 DVME法
　D 入出力ファイルの補足説明
　E 原子単位系について
　F 収束に関するパラメータ 
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量子化学の基礎理論と原子構造論や分子軌道論を理解して新しい材料学発展の理論手法を開発する

駆使できる材料研究者へ
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【 計算実習編 】電子書籍

各章に，基礎的・補足的資料を
「付録」としてまとめた

改
訂【新版 はじめての電子状態計算】


