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研究成果の概要 

優れた物理・化学的耐久性を示すソフトマテリアルとして，カーボン系材料より長寿命なケイ素骨

格をもつ有機ケイ素系ハイブリッドマテリアルが挙げられ，様々な産業分野への応用が検討されて

きた。しかし有機ケイ素系をはじめとするハイブリッドソフトマテリアルでは，有機化合物系と無機化

合物系の相互作用モデルの互換性が乏しく，分子シミュレーションの適用に大きな障壁が存在し，

分子集合形態と物性発現メカニズムの理論的考察が難しい。そこで本研究では，申請者がこれま

で設計してきた有機・無機化合物それぞれの計算モデル技術の知見を統合し，有機ケイ素系ハイ

ブリッドソフトマテリアルの相互作用モデルの新規開発に着手した。特に量子計算からケイ素と共

有結合する原子の相互作用を網羅的に解析したところ，エーテル結合の炭素が一つでもケイ素原

子に置換されると非調和性が極めて大きくなり，調和振動子近似を用いた変角運動表現の関数モ

デルが全く適用できないことを明らかにできた。さらにこの運動モードは，無機系ケイ酸化合物に

類似した挙動であることを見出し，有機ケイ素がもつ無機化合物的性質について見出すことができ

た。本課題ではその相互作用モデルを用いて有機ケイ素系ポリマーの分子モデルを新たに設計

することで，有機ケイ素系化合物がもつ熱力学特性を解析し，実験値と良い一致が得られたことか

ら，有機ケイ素系化合物の新規全原子モデルを確立することに成功した。次年度にはそのモデル

を用いた大規模系の分子シミュレーショからメソスケールの分子集合特性と機能探索を展開する。

また本年度は，統計力学的手法を用いたカゴ状分子がもつホスト・ゲスト相互作用の分子間力解

析や無機化合物の相互作用モデル設計も進められたことから，次年度にはそれらの方法論を用い

てハイブリッドソフトマテリアルの分子吸着性と力学特性の探索へと展開予定である。 
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