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論　　文　　の　　要　　旨

　簡単な分子の電子状態はラ分光学でよくしらべられている。しかしヨ低温になってヲそれが周体

になった場合の電子状態はヲ分子間の相互作用によって変わり争全く新しい様相を示す場合がある。

相互作用の比較的弱い分子結晶の場合でも多くの変化が見られる。無水炭酸（炭酸ガス）は事基底

状態で，○C○の直線分子でありヨその電子雲は米俵状をしていると考えられている。低温では固化

して。いわゆるドライアイスになるがヨその単結晶は立方晶形でありヲ単位胞に4個の分子が含ま

れヨそれぞれ立方体の異なる対角線の方向を向いている。

　著者は雪シンクロトロン放射光を光源として。真空紫外領域にある固体無水炭酸の基礎吸収を測

定しヲ多くの吸収帯を観測した。そしてヨそのエネノレギー位置や形ヨ強度を求め里それらを自由分

子の吸収帯と比較してヨその対応をつけ里固化することによって室どのような変化を生ずるかを明

らかにした。特に自由分子で見られる許容遷移X王Σ去→亘Σ吉争唖”が固体中で励起子吸収帯となり事3

個のピークを持つことを発見した。自由分子で2個の吸収帯であったものが事固体中で3個のピー

クになるのはラ単位胞内にある分子問の相互作用による、いわゆるDavydov分裂である。著者は群

論による量子力学的な計算を駆便してラ吸収帯の位置ヨ強度に関してラ実験結果をよく説明できる

理論を作り上げた。この際専電子の波動関数が局在しそいると仮定した双極子近似ではラ実験結果

を十分説明できずう励起状態の波動関数を広げて直接相互作用を計算してラ漸く実験と一致する結

果を得た。またヲ励起子帯以外の多くの吸収帯についてもヨ自由分子のエネルギー状態やX線電子分
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光で得た結果明らかになった内殻準位と比較して，それぞれ合理的に同定している。

審　　査　　の　　要　　旨

　気体ガスを固化した場含の変化は事稀ガスや、アントラセン等の分子結晶でよく調べられている。

固体無水炭酸の場合争比較的簡単な分子で，しかも単位胞に4個もの分子を含む複雑な構造である

ことに特徴と研究の困難さがあった。しかし，著者は。分子の電子状態に対する深い知識とヨ固体

電子論に関する理論計算能力を利用してヨこの問題を解決することができた。簡単な分子の複雑な

構造の電子状態を解明できることは里この方面の研究に新しい分野を開拓したものであり雪その意

義は高く評価される。又雪この研究で示した著者の研究者としての能カも、十分評価されてよいも

のである。

　よってう著者は理学博士の学位を受けるに十分な資格を有するものと認める。

＿222一


