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【はじめに】 

有機化合物で構成される分子性結晶は，van 
der Waals（vdW）相互作用と静電相互作用を主

な凝集力として結晶構造を形成しているが，特

に，結晶中における分子の配置や配向の決定に

は，水素結合相互作用の強い指向性が関わって

いる．このため，有機結晶の多形構造を定量的

に解析しようとする場合，vdW 相互作用や電荷

－電荷相互作用に適用される等方的なポテンシ

ャル関数で評価するだけでなく，水素結合や多

極子相互作用に対応する特別な関数項を導入す

ることによって，結晶場をより異方性を強めた

分子ポテンシャルとして記述した方が，よい結

果を得られる傾向にある[1,2]． 
一方，我々が開発している CONFLEX では，

孤立真空中や気相中の分子構造，エネルギー，

および振動数を，他の分子力場より高い精度で

再現でき，かつ比較的単純な相互作用関数形で

分子ポテンシャルを記述しているため大規模高

速計算に適していることから，MMFF94 を標準

分子力場として採用している．ところが，

MMFF94 の水素結合相互作用項には，vdW 相互

作用と同じ関数形が適用されているため，多数

の水素結合がある分子や結晶に対しては，あま

り良い結果が得られないことがある． 
そこで本研究では，CONFLEX/MMFF94 にお

ける水素結合ポテンシャル関数と関連パラメー

タの改良を行うことにした．  

【方法】 
まず，酢酸を基本としたカルボン酸系を標的

に改善を試みることにした．酢酸の単量体とし

て二つの配座異性体，カルボン酸系の結晶中で

観測される基本モチーフとして，酢酸の Dimer，
Catemer，Chain の三種類の多量体モデル構造を

考える（Fig. 1）．これらの基準構造と基準エネ

ルギーを得るため，MP2/6-31+G(d,p)による構造

最適化を行い，MP4(SDQ)/6-311+G(2d,p)でエネ

ルギーを評価した．  
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Fig. 1 Conformers and characteristic motifs of 
carboxylic acids observed in crystals 

MMFF94 に対しては，従来の vdW 相互作用

関数の引力項に，水酸基 O-H 結合長の伸縮率と

cosin 関数を乗じた新しい関数形を用いて水素

結合相互作用を評価することにした（Eq. 1, Fig. 
2）．また，静電相互作用については，標準の Bond 
Charge Increment（BCI）法と，独自に開発して

いる NQEq 法で決定された原子電荷を用いた場

合など複数の評価法を試みた． 
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Fig. 2 Definition of internal coordinates for 
hydrogen bonding interaction 

【結果と考察】 
詳細な解析，およびパラメータ最適化後の評

価について，ポスター発表において行う．  
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