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「緒言」： 
 金属表面と有機分子との吸着特性に関する知見は、電極反応、触媒反応、及び潤滑剤としての

特性を理解する上で重要である。本研究では、数種類の有機化合物を用い、密度汎関数理論（DFT）

に基づく第一原理量子化学計算及び我々の研究室で独自に開発した大規模周期境界量子分子動力

学計算 Colors プログラムを用いて、計算を行った。 

 

「計算方法」 
 周期的第一原理量子化学計算には、CASTEP と Dmol3 を用いた。遷移金属表面上での吸着分

子の構造最適化には CASTEP で求めた構造に基づき電荷を求めるために Dmol3 を用いた。全て

の計算には、一般化密度勾配近似(GGA)を用いた。更に、我々の研究室で開発した大規模周期境

界量子分子動力学計算プログラム Colors を用い、計算を行った。 

 

「結果及び考察」 

 
Fig. 1: Model of Au (100)-C6H12 system 

 我々は既に量子化学計算より得られた Al、Fe 表面上への有機分子の吸着エネルギーを指標と

して，化学吸着の強さを検討している[1、２]。Au 清浄表面と欠陥を持つ表面への C2H4、CH3OH、

CH3SH 分子の吸着特性について検討したところ、欠陥を有する表面への有機分子の吸着が清浄表

面より強いことが分かった。また、周期的第一原理量子化学

計算では、大きな有機分子を取り扱えないため、実験の再現

や予測ができない。当研究室で開発した Colors を用いて、

ベンゼンとシクロヘキサンの Fe 表面上での吸着挙動に関し

て計算を行った。結果として、ベンゼンの方が飽和環状構造

を持つシクロヘキサンより、吸着エネルギーが大きいことが

分かった。これは実験値と一致している。更に、Colors プロ

グラムを用いることで、大きなモデル(Fig.1)による金表面上

でのベンゼン、シクロヘキサン分子の吸着状態の計算に初め

て成功した。金表面への吸着結果から、鉄表面と違って、シ

クロヘキサンの方がベンゼンより吸着しやすいことが分か

った。その電子レベル的な解析結果は発表当日に報告する。 
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