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量子化学計算ソフトを使ってみませんか

実験や経験に基づくやり方ではなく、波動方程式を解くことにより新化合物や異性体の

存在を予測することが可能になってきました。

近年のコンピュータの急速な発展や波動方程式を解く計算アルゴリズムの発達によりこ

れまではスーパーコンピュータでなければ不可能であった計算が普通のコンピュータで行

えるようになってきました。

千葉大学には Gaussian という波動方程式を数値的に解くソフトが導入されています。

1998年には、Gaussian 開発責任者の J.A.Popleはその功績により、ノーベル化学賞を受賞
しています。

下図は、水素原子２個、炭素原子１個、酸素原子２個を適当な初期位置に設定し、自動

的にエネルギー極小値になるような原子配置を探させた結果です。また、水素分子のポテ

ンシャル曲線は、水素原子２個を遠方から少しづつ近づけていった時の全エネルギーを求

めてグラフ化したものです。

原子の初期位置を少し変化させただけで沢山の異性体が見つかります。まるでコンピュ

ータの中で化学反応が起こっているようです。

このソフトは、千葉大学の構内だけで使用できますので是非千葉大に来てこのソフトを

使ってみませんか。
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水素分子のポテンシャル曲線


