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【緒言】水素結合系やプロトン(水素)移動反応など、多くの実験結果から原子核の量子力学的

取り扱いの重要性が指摘されている。そこで我々は、一粒子波動関数の概念を電子だけでな

く、質量の軽いプロトンやデュートロンなどの多成分系に拡張した多成分分子軌道(MC_MO)
法を開発している[1]。この MC_MO 手法では、原子核の基底関数として、ガウス型関数(GTF)
が用いられているため、我々はプロトンやデュートロンに対するGTF中に含まれる軌道指数、

軌道中心の解析から原子核に対する基底関数決定した[2]。しかしながら、原子核の量子性、

さらには水素結合などの柔軟な描写のためには、電子－電子、電子－核相関が原子核の基底

関数に与える影響を解析することが重要である。そこで本研究では、相関効果がプロトン・

デュートロンに対する GTF 中の軌道指数に与える影響を解析した。 

【方法】 本研究では、BH3, CH4, NH3, H2O, HF、およびこれらの重水素置換体を取り上げた。

分子中に含まれる全てのプロトン・デュートロンの基底関数には[1s], [1s1p]GTFを設定し、軌

道指数(α)、軌道中心(R)を最適化した。電子の基底関数には、3-21G, 6-31G, 6-31G(d,p), 
6-31++G(d,p)を使用し、すべての計算はMC_MO-MP2 レベルで実行した。 
【結果】Table 1 には MC_MO-MP2 レベルで最適化した[1s]および[1s1p]GTF 中のαの値を示し

た。MC_MO-HF の計算結果に比べて、[1s]GTF では大きな変化は見られないものの、[1s1p]GTF
中のα値は電子－核相関の影響で大きく減少した。プロトン・デュートロンの基底関数に対す

る相関効果の詳細な解析は当日報告する。 
 
   Table 1 Optimized exponent (αs and αp) values in the [1s] and [1s1p] GTFs for the proton and 
   deuteron of various H- and D-compounds using the 6-31G(d,p) electronic basis function. 
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