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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 

近年Crystal Engineeringの新しいツールと

してハロゲン結合が注目を集めている。既に

実験系で得られた新しい結晶構造に基づき、

ハロゲン結合のエネルギーを計算し、その特

性を議論する。ハロゲン結合には静電引力が

深く関与していると考えられているので、そ

のメカニズムを説明するには計算機による

静電ポテンシャルの解析が欠かせない。 

 

２． 具体的な利用内容、計算方法 

ガウシアン０５により含ヨウ素分子表面の静

電ポテンシャルを計算する。 

 

３． 結果 

まだアカウントを取ったばかりで、使用法を習

得中。 

 

４． まとめ 

来年度以降に本格使用の予定。 

 

５． 今後の計画・展望 

類似の分子をこれからどんどん合成していく

予定なので、結晶構造が得られたものから計算

をしていく。 

 

６． RICC の継続利用を希望の場合は、これまで利

用した状況（どの程度研究が進んだか、研究に

おいてどこまで計算出来て、何が出来ていない

か）や、継続して利用する際に行う具体的な内

容 

しばらくＵＮＩＸを使ってなかったので、まだ

これから自分のＰＣにＸサーバーをインスト

ールするところです。 

７． 利用研究成果が無かった場合の理由 

まだ計算するところまでたどり着いていない

ため。 



 


