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Abstract: 

溶液中での化学現象を理論的に解析する手法は、これまでにいくつも提案されている。

最も有名な手法として、各分子を構成する原子個々の運動方程式を解く分子動力学法が

挙げられる。この手法は、用いる式のシンプルさから世界中で様々な系に対して用いら

れている。これとは別に、原子個々の位置・速度情報を得るのではなく、分子間の距離

に関する分布に着目する積分方程式理論というものがある。この積分方程式理論では、

統計力学に基づき導かれた連立方程式を解くことにより分布を解析的に得る。そのため

積分方程式理論は、溶媒和自由エネルギーなどの熱力学量を解析的に計算することがで

き、分子動力学法で抱えるサンプリングの問題を克服できる可能性を秘めている。 

本セミナーでは、積分方程式理論の中で最も有名な Reference Interaction Site 

Model(RISM)[1]について紹介し、RISM法の長所と短所について説明する。さらに、そ

の短所を克服できる可能性について、過去の研究[2]を紹介しながら説明する。 
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○物性セミナーのページ 「駒場物性セミナー」で検索！ 
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