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研究成果の概要（和文）： 
密度汎関数理論（DFT）は分散力を記述できない。よく行われる経験的な分散力補正は新
しい系への適用が難しい。そこで本研究では、電子密度応答関数に対する局所近似（Local 
Response）に基づいて分散力（Dispersion）を非経験的に算出する LRD法を考案し、弱
い相互作用を高精度かつ効率的に記述できる新しい手法を開発した。LRD法は分子中の原
子間分散力係数を基底状態電子密度の汎関数として与える。さらに、多中心相互作用への
拡張や自己無撞着的解法の実装を行い、複雑な分子集合体の高精度量子化学計算を可能に
した。 
研究成果の概要（英文）： 
Density functional theory (DFT) cannot describe the dispersion interaction. Empirical 
dispersion corrections are unreliable for newer systems. In this work, we propose a 
new method to compute the dispersion interaction based on the local response 
approximation (LRD). Our goal is a method that accurately describes weak 
interactions with a low computational cost. The LRD method gives dispersion 
coefficients between atoms in a molecule as a functional of the ground-state electron 
density. A generalization to the multicenter interactions and the self-consistent field 
implementation enable accurate quantum chemical calculations of complex molecular 
assemblies. 
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研究分野：化学 
科研費の分科・細目：基礎科学・物理化学 
キーワード：理論化学、密度汎関数理論、分子間力、分散力 
 
１．研究開始当初の背景 
生体分子などの大規模な分子集合体では分
散力などの弱い分子間相互作用が重要な役
割を果たしている。密度汎関数理論（DFT）
は大規模系に適した理論だが、分散力の記

述に問題がある。よく行われる経験的な分
散力補正は新しい系への適用が難しい。 
 
２．研究の目的 
弱い相互作用を高精度かつ効率的に記述で
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きる新しい量子化学計算手法手法の開発を
目指した。 
 
３．研究の方法 
電子密度応答関数に対する局所近似（Local 
Response）に基づいて分散力（Dispersion）
を非経験的に算出する LRD法を提案し、
汎用量子化学計算プログラムに実装した。 
これを様々なベンチマーク計算に適用し、
計算精度と計算効率を検証した。 
	
 
４．研究成果	
 
LRD 法は分子中の原子間分散力係数を基
底状態電子密度の汎関数として与える。原
子半径や原子分極率などの経験的物理量は
不要であり、任意の構造に適用できる。従
来の DFT と同等の計算コストで、系の電
子状態を考慮した分散力計算を行うことが
できる。全てのベンチマーク計算において、
高精度な結合クラスター理論の結果を良く
再現することが確認された。さらに、多中
心相互作用への拡張や自己無撞着的解法の
実装を行い、複雑な分子集合体の高精度量
子化学計算を可能にした。今後 LRD 法を
第一原理分子動力学計算に拡張し、生体分
子のテラヘルツ分光などに応用したいと考
えている。	
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