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１．研究計画の概要 
分子集団系における化学反応過程および

反応機構を分子論的視点から明らかにする

ことを目的として、以下の２つの系に対して

研究を進める： 
[1] 水溶液中ミセルの疎水殻中への溶質分

子の可溶化反応に対し、分子動力学計算に基

づいた数値的に厳密な自由エネルギー計算

を実行することにより、溶質のバルクの水中

からミセルの疎水核への移動の自由エネル

ギー変化、および可溶化過程に対する自由エ

ネルギープロフィールを得る。これにより、

可溶化の反応機構を分子レベルで明らかに

する。 
[2] 化学反応の非断熱量子過程の計算科学
的研究を可能とするために、分子集団系にお

ける核の量子ダイナミクスに対するシミュ

レーションの新規方法論の開発を量子古典

混合系近似の手法を基礎に展開し、量子動力

学シミュレーション手法の確立を行う。さら

に実在系の溶液中プロトン移動反応への展

開を行う。 

                  

２．研究の進捗状況 

[1] 溶質分子のミセルへの可溶化の研究： 
 計算の土台となる分子動力学計算の計算

プログラムの開発はほぼ終了しており、これ

までに溶質分子(メタンからオクタンまでの
アルカン)の水中ミセルに対する自由エネル

ギー変化の計算が終了した。その結果から不

溶性溶質分子のミセルコア中心への取り込

みに対する安定性についての検討が進んだ。

また、可溶化過程に対する自由エネルギープ

ロフィールの計算の準備に着手し、計画どお

り順調に推移している。 
[2] 溶液中プロトン移動反応の研究： 
量子古典混合系近似に基づく新規方法論

の開発は完了した。実在系への展開として、

溶液内マロンアルデヒドの分子内プロトン

移動反応に対するポテンシャルモデルの構

築を終え、現在は量子シミュレーションの計

算プログラムの開発を行っており、順調に進

展している。 
 
以上のように、研究遂行で生じた問題はな

く計画通りに進捗している。 
 
３．現在までの達成度 
②おおむね順調に進展している 

（理由） 

本研究に用いる分子動力学計算のプログ

ラム開発が高並列化に成功したことに加え、

本研究の補助金で購入した計算機を有効利

用できたため、研究計画通りに順調に進展す

ることができた。 
 
４．今後の研究の推進方策 

[1] 溶質分子のミセルへの可溶化の研究： 

研究種目：特定領域研究 

研究期間：2006 ～ 2009      

課題番号：18066020 

研究課題名（和文） 分子集団系の自由エネルギー理論計算 

   

研究課題名（英文） Free energy calculation of molecular assemblies 
  

研究代表者 

岡崎 進（OKAZAKI SUSUMU） 

名古屋大学・大学院工学研究科・教授 

 研究者番号：70194339 



 

 

これまでに得た計算データから分子論の

より詳細な解析を進める。同時に可溶化過程

に対する自由エネルギープロフィールを計

算するためのプログラム開発を行い、代表的

な炭化水素分子に対して計算を実行する。こ

の計算に基づいて、可溶化過程の分子論的機

構についての詳細な解析を行う。 

[2] 溶液中プロトン移動反応の研究： 
実在系に対する量子ダイナミクスシミュ

レーション計算を行うためのプログラムを

完成させ、溶液中におけるマロンアルデヒド

の分子内プロトン移動反応および液体アン

モニア中の分子間プロトン移動反応の計算

を実行する。この計算データを解析すること

により、溶液内の反応における量子効果およ

び溶媒の役割についての検討を進める。 
 
５. 代表的な研究成果 
（研究代表者、研究分担者及び連携研究者に
は下線） 
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