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§１．研究成果の概要 
 

生体内の電子移動反応速度や有機半導体の電気伝導などを理論的に評価するためには、移

動積分やサイトエネルギーなどの主要な電荷移動パラメータを、構成有機分子のモフォロジーや

電子状態から決定する必要がある。本研究では、非経験的に距離分割パラメータを最適化した長

距離補正密度汎関数法(NET-LC-DFT)を用いて、電荷移動積分(TDA)が低計算コストかつ高精度

に求めることが可能であることを明らかにした [H. Kitoh-Nishioka and K. Ando, J. Phys. Chem. C 

2019, 123, 11351]。 検証には、多参照摂動理論などの計算負荷の非常に大きい高精度電子状

態計算法を用いて作成された有機分子二量体に対する移動積分データセット、HAB11(ホール移

動積分)と HAB7−(電子移動積分)を用いた。 

まず、NET-LC-DFT 法からデータセットの有機分子のフロンティア軌道エネルギーを求め、そ

の値がイオン化ポテンシャルエネルギーの実験値や電子親和力の高精度計算値と良く一致するこ

とを確かめた。このフロンティア軌道間の相互作用として TDA を計算した結果、参照データからの

誤差(mean relative unsigned errors, MRUEs)は、HAB11 に対しては 3.2%、HAB7-に対しては 7.3%

となり、他の手法を使ったベンチマーク計算よりも、最も高精度な結果になっている。 
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電荷移動積分TDAの高精度D FT計算 (J. Ph y s . Ch em . C  2 0 1 9 , 1 2 3 , 1 1 3 5 1 )

非経験的に距離パラ メ ータ ーを最適化し た
長距離補正密度汎関数理論 (NET-LC-DFT)のベンチマーク 計算
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NET-LC-BLYP NEVPT2 EOMIP-CCSD B3LYP 

移動積分の参照値(M R CI+ Q )から の誤差M R U E(% )

d 

d = 3.5, 4.0, 4.5, 5.0 Å
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§２．研究実施体制 

 

①研究者：鬼頭 宏任 （科学技術振興機構 さきがけ研究者） 

②研究項目 

・プログラム作成 

・量子化学計算、分子動力学シミュレーションの実行 

・データ解析 

 

 


