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　研究を終了しましたので、下記の通り報告します。
	成果の概要
　Abstract
（和文）

　相境界近傍にあると考えられる中性イオン性相転移系の有機分子性結晶TTF-CAをターゲットに、交代ポテンシャルを有する拡張ハバードモデルを用いて光学電気伝導度スペクトル、運動量分解光電子分光スペクトル、非弾性Ｘ線散乱スペクトルの計算を行った。手法は動的密度行列繰り込み群法であり、多体効果を数値的にほぼ完璧に取り入れることが出来る。結果としてすべての物理量に共通に中性相中のイオン性ドメインの直接的な光励起を確認し、これらがスペクトル形状に大きな影響を与えることを見出した。

（英文）

With an organic molecular solid, TTF-CA, as the target material, we calculated several optical spectra, namely, optical conductivity spectra, momentum-resolved photoemission spectra, and inelastic X-ray scattering spectra by using an extended Hubbard model augmented by site-alternate potentials.  Here, the method of calculation is a dynamical density-matrix renormalization group method (DDMRG), which can treat many-body effects almost completely.  As a result, we have confirmed direct photoexcitations of an ionic-phase domain in the neutral-phase background and found that they give drastic effects to the spectral shapes.
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