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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 

 ナノ粒子のサイズに起因する物性を触媒や光

学素子に応用する研究が盛んにおこなわれてい

るが、それらの物性はナノ粒子とナノ粒子が互い

に接触することで容易に失われる。申請者は、ナ

ノ粒子とナノ粒子が直接接触しないようにする

ために、ナノ粒子を有機分子の光反応によってポ

リマー被覆する方法の開発研究をおこなってい

る。この開発研究において、有機分子の光反応性

を予測する必要が生じたため、Gaussian09 を使

用して分子軌道等を計算することで光反応性を

予測することを検討した。 

 
図１ ケイ皮酸ビニルの最低非占有分子軌道 

 

２． 具体的な利用内容、計算方法 

 Gaussian09 を利用して、ケイ皮酸ビニルの分

子軌道および電子遷移のエネルギーと強度を計

算した。また、この結果を GaussView5 を利用し

て表示した。 

 

３． 結果 

 ケイ皮酸ビニルの最低励起一重項状態におい

て、励起された電子が入る最低非占有分子軌道

（図 1）は、ビニル基の C=C、シンナモイル基の

C=C および C=O のすべてにおいて反結合性である

ことが分かった。 

 

４． 利用研究成果が無かった場合の理由 

 現在までのところ、ケイ皮酸ビニルの光反応生

成の構造の詳細は、実験的にはわかっていない。

今回の計算結果によって、反応性が予測され、今

後の指針が得られたものの、現段階では成果とし

ては発表できるものではなかった。 

 
 


