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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 

水素結合は有機結晶中においてその物性に重要

な役割を果たす。同位体効果もその一つである。

分子内に O-H…O 型の水素結合を有する 5-ブロ

モ-9-ヒドロキシフェナレノン（BHP;図）はその

一例であり、重水素置換体では常誘電－反強誘電

相転移を起こすが、水素体では起こさないことが

知られている。申請者はこれまでにフラグメント

分子軌道法(FMO)法を用いた分子間相互作用の

解析法を提案し、BHP において C-H…O 型の分

子間水素結合の存在を新たに示し、この弱い相互

作用を介した誘起双極子モーメントが分子間の

相対的プロトン配置に顕著に依存することを示

した。さらに、これらの効果

および水素の量子効果を取り

入れたモンテカルロ法を開発

し、実験で得られている相図

を再現することに成功した。

本研究ではさらに知見を深め

るために、従来の研究に比べ

て何が相図の再現に大きく寄

与したかを明らかにするため

の計算を行った。 

 

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

FMO 法による計算を行った。その結果を自作の

プログラムに取り込み、複数の条件で量子モンテ

カルロ計算を行った。 

 

３． 結果 

申請者の方法は、先行研究に用いられた同位体効

果の解析と比べて、(a)量子化学計算を用いた双極

子モーメントの定量的な扱い、(b)C-H…O水素結

合による双極子モーメントの誘起効果、(c)双極子

モーメントの長距離相互作用などをあらわに取

り入れている。本研究の計算で(b)(c)を切り分け

て計算することにより、長距離相互作用を取り込

むことが、相図の曲線の曲率の再現に最も寄与し

ていることが明らかになった。 

 

４． 今後の計画・展望 

水素結合を活用した物質開発は近年盛んに行わ

れている。本手法を他の水素結合性物質に適用し

その汎用性および有用性を示す。さらに、分子動

力学シミュレーションなど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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