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光反応では分子の電子構造に内在する大きな自由度すなわち柔軟性が露となります。高度

に複雑な電子状態を扱う多参照理論と密度行列繰り込み群法を融合させた独自の方法を用

いて、金属錯体のスピン対称性の変化を含む複雑な光反応過程の解析を行います。  
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Using the density-matrix renormalization group algorithm based multireference electronic-
structure methods, we will investigate the excited-state dynamics in π-conjugated organic crystals 
and complexes with metal clusters, in which high-dimensionality in the quantum states is embodied. 
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