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シュレーディンガー方程式は、電子と原子核の運動を司る運動方程式として、化学・物理・生

物のあらゆる物質科学現象を支配する量子力学の基礎方程式である。我々は、中辻により提案さ

れたシュレーディンガー方程式の正確な解法: 自由完員関数理論(Free Complement (FC) theory) [1]

を展開し、様々な原子・分子に応用してきた。 

本講演では、FC 理論に基づく正確な量子化学理論の化学研究への実用化に向け、我々が取り組

んできた幾つかの実践と応用例を紹介する。 

① 簡単な原子・分子の精密計算 

・ シュレーディンガー方程式の超精密解[2-4] 

・ Born-Oppenheimer (BO) 近似の量子化学を超える non-BO 計算科学[5,6] 

  ② 化学フォーミュラ理論と FC sij変分理論による化学研究の実践的計算[7,8] 

・ C2分子のポテンシャルカーブと化学結合論 

  ③ FC-LSE exact理論の最近の成果[9-14] 

・ 化学反応研究の基礎: ポテンシャルカーブの完全な理論的実現 
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