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【緒言】機能性色素の構造からその励起エネルギーを正確に予測することは、分子設計の効率化

につながる。われわれは、機能性色素の励起エネルギーをより精度よく予測するため、new-γ を

用いた INDO/S 計算を検討している。機能性色素のひとつであるシアニン色素 (1 - 6) を対象に

new-γ を適用した INDO/S 計算を行い、実測値の再現性を検討した。 

 

 

 

 

 

 

【方法】New-γ のパラメータ k の値は、Spectroactive Portion1) の概念に従い、PPP 分子軌道法の場

合 2)と同様に、シアニンの２つの窒素原子の間にある共役二重結合の数 n より k の値を算出する

式：k = 0.23n + 1.12 に従って算出した。INDO/S 計算

に用いたシアニン分子の入力座標は、AM1 分子軌道

法により構造最適化した。 

【結果】シアニン 1 (n = 1 - 5) での計算値と実測値の

相関を図１に示す。INDO/S 計算より得られた値は、

PPP 計算での値 2)と異なり、共役鎖が短い分子で計

算値が実測値より低エネルギーにみられることがわ

かった。今後、計算に用いる入力構造の最適化の精

度を高めるなどして、実測値をよく再現する方法を

さらに検討する予定である。 
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図１．シアニン 1 の最長吸収極大エネル

ギーの計算値と実測値の相関 
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▲: INDO/S (New-γ) 
◆: INDO/S (NM-γ) 
■: PPP (New-γ) 


