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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 

水素結合性物質は、重水素置換により大きな同位

体効果が見られるのが特徴である。我々はこれま

でに、5-ブロモ-9-ヒドロキシフェナレノン（BHP;

図）を対象に研究を行ってきた。フラグメント分

子軌道(FMO)法と呼ばれる量子化学計算による

分子間相互作用の解析から、π-π相互作用と

C-H…O 型の分子間水素結合が分子の双極子モ

ーメントを誘起すること、その誘起効果が水素の

相対的な位置に対して大きく変動することを明

らかにした。さらに、FMO 法の結果を用いるこ

とで双極子の誘起効果を効率的に取り込んだモ

ンテカルロ法を開発し誘電相転移を議論してき

た。本手法では量子化学計

算の計算レベルという自

由度があり、計算レベル依

存性を調べておくことは

本手法を他の物質に適用

する際の指針として重要

である。また、同位体効果

を議論するために本手法

の量子モンテカルロ法へ

の拡張を行った。 

 

２． 具体的な利用内容、計算方法 

量子化学計算プログラム GAMESS を用いて約

10 種の計算レベルで FMO 法による計算を行っ

た。その結果をパラメータとしてモンテカルロシ

ミュレーションを行い、誘電相転移の転移温度を

調べ、実験結果と比較した。同位体効果について

は上記で得られたパラメータを用い、量子モンテ

カルロシミュレーションを行った。 

 

３． 結果 

計算レベル依存性については、量子化学計算のレ

ベルが高いほどモンテカルロ計算で得られる転

移温度が実験値に近づくという傾向が得られた。

これは通常の量子化学計算同様、本手法において

も計算レベルが高いほどより正確な結果が得ら

れることを示唆している。量子モンテカルロシミ

ュレーションでは、実験結果で得られている相図

（転移温度-水素／重水素混合比）と比較した結

果、同様の曲率で相図を再現できていることが分

かった。これは平均場理論では説明できない結果

であり、我々が提案した手法・モデルの妥当性を

示している。 

 

４． 今後の計画・展望 

本手法を他の水素結合性物質に適用し、本手法の

有効性を確かめる。また、分子動力学シミュレー

ションなど他の方法を導入し別の観点からも調

べることで、水素結合性物質の物性解明を目指す。 
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