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１．緒言 

 分子間に働く種々の相互作用は物質の性質を決

定する重要な要因の一つである。特に水素結合は

水やアルコールなどに代表される水素結合性液体

のダイナミクスを理解する上で欠かせない。

U.Kaatzeらによって液体ダイナミクスと水素結合

ネットワークの関係が考察されている 1)。 過去の

研究において溶液の密度測定と分子の水素結合サ

イトの数から水素結合密度を求め、誘電分光法に

よる緩和パラメータと比較されている 2)。我々は

これまで様々な種類の高分子溶液の液体ダイナミ

クスの観測をしてきた 3)。本研究では分子動力学

法により水素結合ネットワークの解析を行い、誘

電分光法による実験データと相補的な解析を行う

ことを目的とする。 

２．実験方法 

周期境界条件を適用した立方体セルに分子を配

置し、およそ 1000 から 5000 個の分子によって構

成された高分子溶液を分子動力学法により運動を

解析し、得られた各原子の座標データから系内の

水素結合を数え上げた。計算条件は 1 ステップを

2fs とし合計 400ps 行い、分子力場として CHARMm

を用い NPT アンサンブルを設定した。また計算は

BIOVIA 社 Discovery Studio 4.1 を用いて東海大学総

合情報センターの計算サーバーを利用して実行した。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

３．実験結果 

 図 １に 様々 な濃 度に おけ る poly vinyl 

pyrrolidone(PVP)水溶液の水由来の誘電緩和時間
2)と分子動力学法から得られた水素結合密度の関

係性を示す。 

４．考察 

 図 1 から高分子溶液の溶媒に由来する緩和の緩

和時間と水素結合密度に相関があることが確認さ

れた。これは水素結合の生成、消滅にともなった

分子の再配向に緩和時間が依存しているためであ

ると考えられる。発表では PVP のほか、poly 

ethylene  glycol(PEG)など様々な高分子溶液の

水素結合ネットワークと液体ダイナミクスの相関

について議論を行う。 

５．結言 

 分子動力学法を用いることで密度を測定することな

く、水素結合密度を得ることができた。また誘電分光

法によって測定された溶媒に由来する誘電緩和の緩和

時間が純溶媒の場合と同様に水素結合密度に依存する

ことが確認され、主に純溶媒を想定していた水素結合

ネットワークと液体ダイナミクスの相関のモデル 1)が

高分子溶液中の溶媒にも適用されると考えられる。以

上のことから分子動力学法によるシミュレーションが

誘電分光法などの実験による研究に対する相補的手法

として有効であると考えられる。 
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