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１． 本課題の研究の背景、目的、関係するプロジェク

トとの関係 

本課題が対象とする分子の低周波数振動モード

は、一般に中赤外領域が対象とする局所的伸縮振

動や変角振動などとは大きく異なる。いわゆるテ

ラヘルツ振動領域とよばれる数テラヘルツ（1 

THz ≒ 33 cm-1）以下の周波数帯には、分子間、

あるいは分子全体が関与するような集団的振動

モードが観測される。これらの複雑なテラヘルツ

振動モードには、分子の構造や機能に重要な意義

をもつものが含まれていると考えられているが、

実験面のみからのアプローチには限界がある。そ

こで、近年では量子化学計算を用いて低振動モー

ドの理解を目指している。 

 

２． 具体的な利用内容、計算方法 

低周波数振動モードの振動数計算は系全体の構

造の影響を大きく受ける。すなわち、周期境界条

件（PBC）下での計算が必須であるため、本課題

では PBC での DFT 計算が可能な CRYSTAL パッ

ケージを採用している。計算条件は、構造最適

化・振動数計算ともに 6-31G(d,p)/B3LYP を基本

として用いている。 

 

 

３． 結果 

タンパク質の高次構造を対象とした計算として、

βシートを形成するモデルペプチドの計算では、

特定の振動数領域には同種の振動モードのみが

観測されるといった興味深い結果が得られた。こ

れは、他のペプチドで実験的にβ構造の帰属を行

った報告の結果とも矛盾しない。 

 

４． まとめ 

本課題の代表者は、これまでに理論と実験双方の

アプローチを協同的に用いることによって、いく

つかの有機小分子のテラヘルツ振動モード帰属

を実施してきた。本課題で行っているように、対

象分子の分子量がある一定以上になってくると、

スペクトルの平滑化のために実験的なアプロー

チは困難となる。つまり、ある一定以上の分子量

の低周波数振動モードの理解には、量子化学的な

計算が必要不可欠であるということが言える。 

 

５． 今後の計画・展望 

さらなる低振動モードの理解のためには、各論に

とどまらず、ケーススタディを重ねる必要がある。

引き続き、αシート構造などを含めた計算事例を

増やす必要があるだろう。また一方で、大きな分

子の系では本手法によって計算が収束しないよ

うなケースも少なからず存在した。これらのけー

すについても、さらなる条件面での検討が必要と

なるだろう。 
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