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研究成果の概要 

有機ケイ素化合物は共有結合の安定性が炭素系と比べて低いものの，シロキサン（Si-O-Si）結

合がエーテル結合よりも高い安定性を示し，重合すると無機化合物的な性質をもつポリシロキサン

（-[Si-O]n-）骨格を形成する。有機ケイ素ポリマーは産業分野での汎用性こそ高いものの，ケイ素原

子と有機化合物の間で一般化された分子力場は極めて少ないことから，前年度より量子計算を用

いて有機化合物で汎用性の高い一般化 Amber力場を有機ケイ素ポリマー系へと拡張し，有機ケ

イ素化合物がもつシロキサン結合の柔らかさを表現可能な Amber系拡張モデルを新たに構築し

てきた。本年度はこのモデルを用いて大規模分子シミュレーションを展開し，イオン性のシロキサン

ポリマーが示すメソ集合形態の再現性と構造・機能について調べた。不均一集合構造とラメラ状の

メソ集合構造を形成させたシロキサンポリマーを高温環境から緩和させたところ，水分子を含まな

い乾燥環境においてラメラ状のメソ集合構造の方が高密度状態を示した。このシロキサンポリマー

の膨潤度を上昇させたところ，ラメラ構造と不均一構造の密度が逆転し，不均一構造の方が安定

であることが示唆された。このシロキサンポリマーのナノ〜メソ構造変化を調べたところ，ラメラ状の

集合構造ではイオン性側鎖が反並行方向を向いた構造の方が安定であったのに対して，不均一

集合構造では同一に近い方向で安定化している挙動であることが分かり，含水挙動の変化が高分

子の一次構造の変化を誘起していることが分かった。次年度はこのシロキサンポリマーがもつマク

ロな力学機能の特異性をナノ・メソスケールの知見と統合させて解明させるため，体積変化に応じ

た力学機能解析へと発展させる。さらに本年度は，シクロデキストリン系包接化合物を対象とするこ

とで分子吸着能と力学応答の定量的探索と実験との照合解析 1)，さらに自由エネルギー解析を応

用した液晶相転移点の新規評価手法 2)が構築できたことから，次年度にはこれらの議論を統合し

つつ，金属有機化合物も対象としたハイブリッドソフトマテリアルの大規模分子シミュレーションによ

る物性探索へと展開予定である。 
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