
1P07 

実空間実時間での TDDFT 法による有機物の光学特性の解析 

 ○加藤舞、遠越光輝、善甫康成 

法政大学情報科学部(〒184-8584 東京都小金井市梶野町 3-7-2) 

1. はじめに 

PCや携帯電話、TVなどに用いられる有機発光材料を開発する上で材料の特性や特徴を予め解

析することは非常に重要である。その一手法として最近注目されているのが時間依存密度汎関数

法(TDDFT法)であり、電子状態を時間発展させることで発光に必要な励起状態の記述が期待でき

る重要な計算手法である。我々は実空間実時間におけるTDDFT法[1,2]を用いて有機物の光学吸収

スペクトルを算出し、分子の構造によるスペクトルを求めてきた。 

2. 手法 

光学スペクトルの振動子強度を算出する過程では、MEM(Maximum Entropy Method)を用い、

効率的な解析を試みる。光学吸収スペクトルは、双極子モーメントの時間発展で得られるデータ

にMEMを用い、比較的短いステップ数で全振動子強度を算出する。[3] 

3. 解析結果 

図 1 は FFT、MEM によるフルオレンの光学スペ

クトルである。双極子モーメントの 20,000 ステップ

までの結果で FFT よりスペクトルを求めた結果と、

10,000 ステップまでの結果で MEM よりスペクトル

を求めた結果を比較したものである。MEM では半分

程度の比較的短いデータで FFT と同様のスペクトル

を求めることができるとわかる。 
また、FFT ではステップ数を上げれば、スペクト

ルをある程度正確に求めることができるが、有機物の

場合、分子が大きくなると計算に時間がかかり効率的

なスペクトルの算出にも時間がかかる。MEM を用い

ると、上述の通り、計算時間の効率化を図ることができ有利である。また、材料のスクリーニン

グを行う場合など実時間の TDDFT の場合、ある程度のスペクトルが判明した時点で計算を打ち

切ることができる。これに加え、MEM をもちいると更にその時間を短縮することができるもの

と期待される。報告では他の光学材料に適用した結果についても述べる。 
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