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研究成果の概要（和文）：Dirac 方程式の解である１電子波動関数は、４行１列の列ベクトルの

形をもち、４成分スピノールと呼ばれる。 上の２成分を大成分、下の２成分を小成分と呼ぶ。 

小成分を大成分と演算子を用いて消去して方程式を解く方法を２成分法、４成分を同時に求め

る解き方を４成分法という。 本研究では両方の方法で Dirac 方程式を解き、ＮＭＲパラメー

ターの相対論的効果を計算した。 
 
研究成果の概要（英文）：A solution for the Dirac equation has a form of 4x1 column vector 
and called a four-component spinor. There are two methods for solving the Dirac equation. 
One of them is the two component method in which the lower 2 components are eliminated 
using the upper 2 components. The other one is the four component method in which the 
four components are calculated simultaneously. In the research, both the two methods are 
used to evaluate the relativistic effects on NMR parameters.    
      
 
交付決定額 
                               （金額単位：円） 

 直接経費 間接経費 合 計 
2006 年度 1,300,000 0 1,300,000 

2007 年度 500,000 150,000 650,000 

2008 年度 500,000 150,000 650,000 

2009 年度 500,000 150,000 650,000 

  年度  

総 計 2,800,000 450,000 3,250,000 

 
 
研究分野：化学 
科研費の分科・細目：基礎化学：物理化学 
キーワード：量子化学、ＮＭＲ，化学シフト、Dirac 方程式、相対論的効果 
 
１．研究開始当初の背景 重原子を含む分子
のＮＭＲパラメーターは大きな相対論的効
果を含んでいる。 そのため、類似した化合
物であっても、それらのＮＭＲスペクトルは
大きく異なっている場合があり、経験則は適
用出来ない。 そこで、相対論的効果を考慮

したＮＭＲパラメーターの理論計算を行う
必要があった。 
 
２．研究の目的 本研究の目的は、（１）Ｎ
ＭＲ遮蔽テンソルを計算し、ＮＭＲ化学シフ
トの理論計算を行うこと、及び、（２）ＮＭ
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Ｒ核スピン結合定数の理論計算を行うこと
である。 
 
３．研究の方法 （１）理論計算を行う前に、
計算を行うための式を導いた（formulation）。 
その後、コンピューターによる理論計算を行
った。 （２）ＮＭＲ遮蔽テンソルの計算に
は、小成分を消去する NESC 法と４成分法の
両方を用いた。 （３）従来の４成分法では、
遮蔽テンソルの反磁性項を負のエネルギー
順位を励起順位とする 2次の摂動エネルギー
として計算していた。 しかし、本研究では、
小成分を展開する基底関数に外部磁場を含
めることにより、反磁性項を非相対論と同様、
占有軌道のみから成る 2次の摂動エネルギー
として計算することができた。 
 
４．研究成果 （１）ＮＭＲ遮蔽テンソルの
相対論的計算に関して 6編の英文論文を発表
した。 うち５編の英文論文は２成分法によ
る研究であり、１編は４成分法による研究で
ある。 ２成分法では、主として、小成分の
消去の仕方について議論した。 ４成分法で
は、主として、反磁性項の導出について議論
した。 （２）ＮＭＲ核スピン結合定数の相
対論的計算については、十分な研究を行う時
間が無かった。    
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