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分子動力学（Molecular Dynamics）法により，炭酸エステルの運動を再現し、そ

れらの特性と動的挙動を考察する。 
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1. 緒言 
 

炭酸エステル類の中でも、炭酸ジメチル(Dimethyl carbonate；DMC)は、環境への負荷が

小さくホスゲンの代替物質として最も有望であり、その他にメチル化剤、カルボニル化剤、

オクタン価構造剤として需要が期待される物質である。また最近は、Li 電池などに用いられ

る有機溶媒としても活用されている、きわめて有用な化合物である。そういった性質などを分子

単位で解析することは物性の解析や証明などに貢献する。 

本研究では、炭酸ジメチルの動的特性と溶液構造を解明するために、分子間相互作用と２

つの分子内二面角分布の関係に着目し、分子動力学法を用いてシミュレーションした。 
 
 
 



2. 方法 
 

DMC は図のように各粒子の質量を考慮した 6 質点系として扱い。結合角･結合距離は、ＳＨＡＫＥアルゴリズ

ムを用いて拘束したモデルを用いている。分子内の二面角に関しては、その分子内の状態に関しては図のよ

うに、カルボニル酸素に対してどのような

状 態 に あ る か を 考 慮 し 、 cis-cis 型 、

cis-trans 型、trans-trans 型の 3 つの状

態を与えた。 

 
                                 cis-cis 型           cis-trans 型     trans-trans 型 

                                     図： DMC のシミュレーションモデル 

 

 ポテンシャル関数として分子間相互作用は 12-6 Lennard-Jonse ポテンシャルを与え、各ポテンシャルパラメ

ーターは Gaussian94 による ab initio 計算によって与えられた値を用いた。二面角回転による分子内ポテンシ

ャルには以下の式で与えられる値をもちいた。 
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(α=±180°→cis 型，α＝0°→trans 型) 
 

表：ポテンシャルパラメーター 
ｃ0(kJ/mol) ｃ1 ｃ2 ｃ3 ｃ4 ｃ5 ｃ6 

17.987 0.063 0.063 －49.670 －65.994 0.870 12.318 
 
対象分子として、DMC の純溶液を扱った。NVT アンサンブルで、温度・密度を数条件下で分子動力学

計算を行う。その結果を元に、Okimasa の実験による溶液構造と動的挙動の結果と比較･考察する。 
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