
　◆研究キーワード　／　Keywords

　◆主要業績										          　　総数（5）件

　◆研究内容　／　Research Pursuits

分子シミュレーション／相対論的分子軌道法／分子動力学法／機能性分子／金属含有ナノ・バイオ系

Molecular Simulation ／ Relativistic Molecular Orbital Calculation ／ Molecular Dynamics ／

Functional & Bio-molecules ／ Metals

近年，ナノテク分野，生命科学・創薬分野などの最

先端科学分野で，コンピューターを利用した分子シ

ミュレーションに基づく理論分子科学への期待が高

まっています．分子科学の究極目標は，分子を電子

レベルで統一理解し，分子構造・分子物性（分子機

能）・化学反応を自在にデザイン・設計することです．

本研究室では，量子力学に基づき精密に化学現象を

予測することのできる分子軌道計算と，フラスコや

生体内での分子揺らぎを考慮できる分子動力学計算

を駆使し，理論的立場から実験を行うこと無く，機

能材料の理論設計や生体分子の機能解析を実施して

います．

By developing relativist ic quantum chemical 

methods and using molecular dynamics technique, 

we’ re designing functional materials and studying 

functions of bio-molecules containing metal elements.  

We’ re tackling the complicated (but interesting & 

important) metal-chemistry from theoretical point of 

view. 
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　◆研究計画

　◆教育内容　／　Educational Pursuits

理学部化学科・大学院人間文化創成科学研究科にて，計算化学・量子化学・計算化学特論，理学総論を担当した。

また，オムニバス形式講義，統合バイオインフォマティクス特論にて，現代計算化学事情についても紹介した．

相対論的分子シミュレーションにより，金属が関わる「工学」「生化学」を展開します（図参照）。
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