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研究の概要 

　計算機実験の進歩により多数の分子が扱えるようにな

りました。そこで我々の研究グループでは結晶を対象と

して計算機実験を行っています。化合物を扱っていく上

で、結晶粒径や多形の制御は重要な事柄です。その鍵は

結晶ができる初期段階にあると考え、10 分子程度までの

クラスターレベルでの計算を行い、どのように結晶が成

長していくのかにアプローチできるようになりました。

分子間相互作用には異方性があるため、結晶外形も様々

です。シミュレーションでは１次元から２次元、３次元

へと成長する過程もわかるようになってきました。現状

では、分子間相互作用が比較的単純で、サイズの小さい

分子に限られますが、シミュレーションにより多形形成

の原因もわかってきました。

　将来的には溶解度曲線などもシミュレーションできる

と思います。再結晶などの純度向上過程の溶媒選択にも、

本研究は生きてくると思っています。

研究の特徴
　近似精度の高い計算を行うことも可能ですが、それには莫大な計算コストが必要です。しかし典型的な相互作用を

もつ種々の化合物での計算結果の蓄積をもとに、近似レベルを下げても正解に近づけるようになりました。その結果、

多数の分子が存在する結晶を扱えるようになりました。現状では低周期元素からなる分子量２００程度の分子からな

る結晶であればシミュレーション可能です。

実用化が想定される分野
化学工業，製薬業

研究者からのメッセージ
　合成対象の化合物や副生成物の結晶成長過程を理解しておくと、化合物の精製や粒径・多形の制御に有用であると

思います。
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