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技術の概要

本発明は、従来法に比べ合理的で適用範囲の広い数値解析方法を提供します。その概要は、従来の問題

点を解決すべく、金属表面に吸着した分子又は分子集合体の物性値及び安定構造を明らかにすることので

きる、より合理的・正確で、適用範囲の広い、コンピューターによる解析方法を提供します。実際には、

吸着分子と金属表面間の誘起相互作用の評価に際し、金属を伝導体として取り扱い、吸着物によって伝導

体表面に誘起される電荷を伝導体表面を分割した微小領域の各点での点電荷で近似しています。そして、

この決定した点電荷存在下の量子化学計算と反発及び分散相互作用を表す経験的原子間解析ポテンシャル

関数の計算を組み合わせることにより、金属表面に吸着した分子や分子集合体の各種物性値や安定構造の

算出を実用的にしたものです。したがって、この発明によれば、従来の方法では算出が困難であった、凹凸

のある金属表面に吸着した分子等の解析が可能になるだけでなく、平面の金属表面に吸着した分子等の物

性値や安定構造が、従来の方法よりも、より正確に得られるという効果があります。
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分子化学シミュレーション解析

分子化学シミュレーション解析と

は、計算化学分野（computational

chemistry）の一つで、複雑系である化

学の問題は計算機の力を利用しなけれ

ば解けない問題が多いため、現在注目

されている技術です（図 1）。近年のコ

ンピューターの処理能力の発達に伴

い、実験、理論と並ぶ第三の研究手段

と考えられるまでに発展しています。

分子軌道法（MO 法）や分子動力学法

（MD 法）などを利用してコンピュー

ター上で数値計算により、分子や化合

物の反応・合成、相互作用などを予測

することができます。分子化学シミュ

レーション解析を使う有名な例としては、LSI の

誘電率を予測する場合、医薬品の分子設計やコン

ピューターで医薬候補化合物と特定のタンパク質

とのドッキング試験などのインシリコスクリーニ

ングなどがあります。

本特許は、シミュレーション解析の中でも、物

質表面に分子が吸着した場合の、導電性や安定性

などを試験研究する表面化学等の分野関連の技術

であり、ナノデバイスやMEMS の製造や金属表

面などの固体表面における分子の挙動（局所構造

や電子状態など）の検討などに使われています。

固体表面における化学反応は、液中での反応とは

異なるものであり、最近の化学研究でも注目され

ている分野です。本特許は、実際にはコンピュー

タプログラムのアルゴリズムという形で数値演算

として実行されます（図 2）。

企業化

本特許は、類似の発明、プログラムとともに、株式会社シミュラティオにライセンスし、同社ではこれ

をシミュレーション受託解析サービスとして提供しています。
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図1 解析の流れ図

図2 計算結果の例

金属表面上に分子が吸着した構造を計算した例。金（111）
表面（水色多数の球状は金原子を表す）上に吸着したベンゾ
ニトリル分子（上図中央）の安定構造を示す。金表面とベン
ゾニトリル分子の距離の計算値は2.721オングストローム
（下図上中央）であった。


