
 演 題 
PCM 法を用いた水溶性有機分子の水溶液中におけるコンホメーション安定性に関

する研究 

 発 表 者 
 （ 所 属 ） 

○鈴木陽二，松永武志，吉田 弘，松浦博厚 
（広島大学大学院理学研究科） 

 

 連 絡 先 

 

〒739-8526 東広島市鏡山 1-3-1 広島大学大学院理学研究科 

TEL 0824-24-7101  FAX 0824-24-0727 

e-mail: yoshida@molda.org 

 

 キ ー ワ ー ド 密度汎関数法，PCM 法，溶媒効果，コンホメーション解析 

開 発 意 図 
適 用 分 野 
期 待 効 果 
特 徴 な ど 

水溶性高分子であるポリオキシエチレン化合物について，水溶液中でのコンホメ

ーション挙動を明らかにするために，分極連続体モデル（PCM）を用いた密度汎

関数法による計算を行い，実測の振動スペクトルの解析を行った。 
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１．はじめに 
水溶性高分子であるポリオキシエチレン鎖の水溶液中におけるコンホメーション挙動は，その機能を

明らかにするうえでも化学のさまざまな分野において長年にわたり関心をもたれてきた。このポリオキ

シエチレン鎖を構成するもっとも基本的な単位となる化合物は，1,2-ジメトキシエタン (C1E1C1)であり，

そのコンホメーションは，周囲の環境により大きく変化することが知られている1)。また，ポリオキシ

エチレン鎖をもつ非イオン界面活性剤のモデルとして，2-ブトキシエタノール (C4E1)は理論計算による

取り扱いが容易な大きさであると同時に，水溶液中において相分離を起こすなど興味深い物性をもつ。

本研究では，水環境下におけるこれらの水溶性有機分子の構造安定化メカニズムを明らかにすることを

目的として，分極連続体モデル(PCM)を用いた密度汎関数法 (DFT)による計算を行い，これまでに得ら

れてきた水溶液中でのこれらの化合物の振動スペクトルの実測結果と比較した。 

２．計算 
計算は，MOLDAをユーザーインターフェースとしてGaussian98によりおこなった。構造最適化は，水



溶液中で存在することが知られている図１に示される5種のコンホマー（TTT，TGT，TTG，TGG′，TGG）

について，TomasiのPCM法2)に基づきB3LYP/6-311+G**レベルで行った。 

 

 

 

 

 

 

 

３．結果と考察 

表１に，C1E1C1の

ントの計算結果を示

るが，このコンホマ

PCM法によるC1E1C

がわかる。この結果

モーメントが他のコ

の原因となっている

トをもたないが，TG

TGT形の水構造への

ては当日報告する。
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図１． 水溶液中に存在

気相状態ならびに水環境下

す。気相状態ではTTT形が

ーが安定化する原因は，分

1の計算結果から，水溶液中

は，ラマンスペクトルの実

ンホマーにくらべてかなり

と考えられる。また，TGT

G′形よりも表面積が大きく

適合性に加え，水溶液中に
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