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【序論】分子集合体の安定構造を探索するために，分子力学(MM)計算を用いてアンサンブル

の候補
．．

を作成し，量子力学(QM)計算により信頼性の高いアンサンブルに再構築する方法が

Muller らによって提案された[1]．しかしながら，MM 計算は分子の分極を高い信頼性で見積も

ることができないため，候補となるアンサンブルの信頼性が極めて低くなり，効率的にエネ

ルギー面上の探索ができない．そこで，分極を効率的に表すことができる電荷原子双極子応

答核[2]を用いて分極ポテンシャル関数を開発し，クラスターの構造探索に適応した． 

【方法】応答核を用いることで原子上の静電ポテンシャルの変化量と電場の変化量から分子

の誘起分極と原子の誘起双極子モーメントを線形近似で表すことができる． 
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ここで，∂𝑄𝑎/𝜕𝑣𝑏，∂𝜇𝑎
𝑟/𝜕𝐸𝑏

𝑠が応答核であり，Δ𝑄𝑎とΔ𝜇𝑎
𝑟はそれぞれ原子𝑎の誘起電荷と誘起双

極子モーメントを表し，Δ𝑣𝑏とΔ𝐸𝑏
𝑠はそれぞれ原子𝑏の静電ポテンシャルと電場の変化量を表

している．また，r, s は x, y, z 成分を表しており，得られるΔ𝑄𝑎とΔ𝜇𝑎
𝑟を用いることで分極エネ

ルギーを得ることができる．一方，水分子の分極ポテンシャル関数における静電相互作用エ

ネルギーと van der Waals 相互作用エネルギーは，二量体の異なる配向について北浦と諸熊に

よって提案されたエネルギー分割法[3]により得られる相互作用エネルギーの成分を再現する

ように決定した．ただし，酸素原子の電荷は角 HOHの 2等分線上に置き，van der Waals 項と

してバッキンガム型のポテンシャル関数を用いた． 

【結果】水分子二量体の分子間相互作用エネルギーE

について，QM 計算の結果と新たに開発したポテンシ

ャル(○)，MCYポテンシャル(◇)，TIP3Pポテンシャ

ル(△)を用いた場合に得られた結果を図 1に示した．

なお，QM 計算は，エネルギー分割法を適応できる

HF/6-311+G(d,p)を用いて行った．これらの結果から，

高速かつ良好に QM 計算の結果を再現できることが

明らかになり，応答核を用いた信頼性の高い分極ポテ

ンシャル関数の作成に成功したと言える．また，水分

子二量体と五量体における構造探索の効率化にも成

功しており，その詳細は当日報告する． 
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図 1 二量体における QM計算との比較． 
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