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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 

ガウシアンにより含ヨウ素分子表面の静電ポテ

ンシャルや分子軌道を計算する。 

 

３． 結果 

電子不足ヨウ素を複数含む分子とハロゲン化物

イオンとの錯体について、Ｘ線構造解析から得ら

れた座標データを元に分子軌道計算を行った。ハ

ロゲン結合はヨウ素原子上に現れるσ-hole とい

う正電荷集中部位が原因となって形成されると

言われているが、実際今回の計算でそのような静

電ポテンシャルが形成されていることが明らか

となった。また、このような予想した結果の他に、

ヨウ素とハロゲン化物イオンの間には p 結合が

形成されていることも明らかとなった。 

 

４． まとめ 

含ヨウ素分子によるハロゲン結合形成のメカニ

ズムについて計算を行い、当初予想していた静電

引力やσ-σ*結合の他に、π 結合が関与しているこ

とが明らかとなった。 

 

５． 今後の計画・展望 

今後は他の分子系に計算範囲を拡げる。 

 

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 

現在はいくつかの孤立した錯体分子について計

算を行ったが、こうした相互作用を元にネットワ

ークを作った場合の電子状態については計算出

来ていない。継続利用時は、超分子ネットワーク

系の計算を行う予定。 

 

７． 一般利用で演算時間を使い切れなかった理由 

 

８． 利用研究成果が無かった場合の理由 

現在論文執筆中 

 

 


