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【緒言】熱力学的に安定な分子集合体は，構成分子の幾何的な因子による制限の元で形成される．
故に，特徴的な幾何を有する分子からなる集合体のエネルギー地形が，その幾何的な特徴をどのよ
うに反映するのかには興味が持たれる．分子集合体の形状は構成分子の詳細に強く依存する．我々
は，出来るだけ簡素なモデル分子を用いることにより，分子集合における構成分子とエネルギー
地形の間の定性的な関係の抽出を試みた．
近年平岡らは，平面状の両親媒性有機分子が 6つ合わさって箱型の六量体を形成する現象を見
出している 1．この系では構成分子同士が分散相互作用によって安定化していることが知られてい
るが，分子が集合する仕組みの詳細は明らかになっていない．本研究は箱型六量体をとり得る幾
何を持つ系における分子集合の仕組みに焦点をあてる．

　

Fig 1: モデル分子と幾
何のパラメータ

【モデル】我々が考案したモデル分子を Fig. 1に示す．このモデルはWales
らのカプシドモデルを模している 2．パラメータ rb,hは分子の幾何を特徴
付けている．分子の頂点，底面の相互作用にはそれぞれ式 (1)の第一，二
項を導入した．
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本研究ではこのモデル分子を用い，安定構造及びエネルギー地形の特徴を
明らかにした．
【結果】 Basin-hoppnig法 3により 2種類の安定な分子集合体が得られるこ
とが明らかになった (Fig. 2)．一方はモデル分子が 2次元的に配列した平面構造，もう一方は構成
分子の底面が立方体となる箱型構造である．幾何のパラメータ hを変化させることで，最安定構
造は平面構造から箱型構造へと変化する．低い hでは 2種類の構造体のエネルギーは非常に近接
しているが，高い hではその差は大きくなる．
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Fig 2: 分子集合体のエネルギー．実線：平面構造，破線：
箱型構造．

次に我々は disconnectivity graph4を用い，
異なる幾何条件でのエネルギー地形のトポロ
ジーの変化を明らかにした．disconnectivity
graphとは，複雑なエネルギー地形を可視化
し 2次元にマッピングしたものである．エ
ネルギー地形のトポロジーは 2種類の構造
体の間のエネルギー差を反映したものとなっ
た．低い hでは全く異なるこれら 2つの構
造体がエネルギー的に近接する地形が得ら
れ，高い hではひとつの構造体を中心とす
る漏斗型の単純な地形となることが明らか
となった．
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