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はじめに  
 多価アルコール類は、タンパク質の高次構造を安定に維持する変性防止効果や、氷点下で不凍水が存

在するという水の凍結防止効果等の興味深い特徴を有する。しかしこれらの現象と個々の分子運動との

関連性やその機構は、まだ十分には解明されていない。flexible な溶質分子と溶媒分子の間の相互作用

は協同的で、その周囲の溶媒分子の構造は、溶質分子の回転運動と直接的な関係があると考えられてお

り、当研究室では計算機シミュレーションを用い、これらの現象を解析してきた。また、アルコールや

エチレングリコールについて、これまでにいくつものポテンシャルモデルが提案されている。本研究で

は、それらのうち 4 つを用いて、束縛分子動力学（constraint-MD）法により、純粋なエチレングリコ

ール溶液と、エチレングリコール水溶液について、シミュレーションを行った。 
 
 



概要 
 
 エチレングリコール分子は、化学式が H－O－CH2―CH2―O－H であり、3 つのねじれの内部自由度

を持っている。ここでは、エチレングリコールは6点系の鎖状分子とし、分子内回転だけが可能な flexible
モデルとして扱った。エチレングリコールと水分子の間の異種分子間相互作用には、LB 則を適用した。

4 つのポテンシャルモデルのパラメーターと分子内ポテンシャルエネルギーを次に示す。角度は 0°が

シス、180°がトランスとした。 
 
Table1 ポテンシャルモデルのパラメーター 

HTN OPLS WP・JMOD  
H O CH2 H O CH2 H O CH2 

ｑ(e) ＋0.523 －0.587 ＋0.064 ＋0.435 －0.700 ＋0.265 ＋0.435 －0.700 ＋0.265 
σ(Å) 0.0 3.07 3.905 0.0 3.07 3.905 1.295 3.07 3.905 

ε(kcal mol－1) 0.0 0.17 0.118 0.0 0.17 0.118 0.0003657 0.17 0.118 
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Fig.1 CH2－CH2の分子内ポテンシャルエネルギー Fig.2 CH2－O の分子内ポテンシャルエネルギー 
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