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民間で計算科学に奮闘する立場からの提案です。民間で計算科学に奮闘する立場からの提案です。
三菱化学三菱化学

 
計算科学室計算科学室

Organization:Organization: ～20人, PhD、学生

Mission:Mission: 1.三菱化学グループの課題を解決する。

2. 先端技術を三菱化学グループ（150社）に提供する。
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重点戦略分野

創薬支援

ＮＭＲによる構造解析例

・ＮＭＲによりタンパク質の構造を実験と協力して解析

・ＮＭＲやＣＥ‐ＭＳにより代謝物を解析してＤＢ化により
 創薬研究を支援し国際創薬企業を目指す
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機能性色素機能性色素
ﾌｫﾄﾘｿｸﾞﾗﾌｨｰﾌｫﾄﾘｿｸﾞﾗﾌｨｰ ΠΠ共役系共役系

光と色の技術光と色の技術

2010

有機ＥＬ照明有機ＥＬ照明
ﾌﾚｷﾌﾚｷDisplayDisplay 

（有機ＥＬ＋有機ＴＦＴ）（有機ＥＬ＋有機ＴＦＴ）

有機ＥＬ・ＴＶ有機ＥＬ・ＴＶ

2005

2015

２段ロケット戦略２段ロケット戦略

 ＬＣＤ材料→ＬＣＤ材料→

 塗布型有機塗布型有機

 デバイス材料デバイス材料

ＬＣＤ・ＴＶ

ＬＣＤ生産革命用材料ＬＣＤ生産革命用材料

CFCF用材料用材料液晶用材料液晶用材料

光機能材料
 

重点分野
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フォトクロ励起状態解析

Final Target
光合成

量子化学（FMO)
QM/MM

MDで調べる

FMO-NMRによる
周囲プロテインの効果

 の取り込み
実験と連帯

QM/MMのサイズ効果
を実験的に検証

(新井ら）
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小林社長の
「財界」への
インタビューか

 ら

三菱化学の基礎研究
大事な焦点のひとつ

光合成メカニズムの
解明から光機能材料へ
（太陽電池）

小林社長の
「財界」への
インタビューか

 ら
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可視光で閉環反応するジアリールエテン

Vis.

UV

開環 閉環

蛍光ユニット

Y. Odo, T. Fukaminato, M. Irie Chem. Lett. 36 240 (2007)
T. Fukaminato et.al., (in press)
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フォトクロミックユニット（DAE)
S,S-ジオキシドジアリールエテン

蛍光ユニット（PTB)
ペリレンビスイミド

フォトクロミック分子
 

DAE-PTB
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計算対象
DAE-PTB分子（100原子）

使用CPU数：1node(16cpu)
メモリ：20GB

・構造最適化 (B3LYP,RHF /6-31G*)
・CIS /6-31G* (S1)
・TDDFT (B3LYP/6-31G*)

計算
Gaussian03
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最安定構造を用いた時の励起状態計算：実験の吸収波長を再現

多量の計算が必要

様々な構造異性体

エネルギーの低いものでも10種類以上
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固定したC-Cボンドでの基底状態と励起
 状態（S0からの垂直遷移）のエネルギー

TDDFT(B3LYP/6-31gd)
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Phenyl-PTB
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垂直遷移での回転に伴うポテンシャル
 エネルギー面
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S1上で構造最適化後の励起エネルギー
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TDDFT(B3LYP/6-31gd)

最安定構造を用いた時の励起状態計算：実験値を再現
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計算対象
DAE-PTB分子（100原子）

使用CPU数：1node(16cpu)
メモリ：20GB

計算時間
・構造最適化 (B3LYP,RHF /6-31G*)：約20日
・CIS /6-31G* : 約10日(S1)
・TDDFT (B3LYP/6-31G*) ：12時間

T2Kでの計算
Gaussian
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