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⽬的: 両新媒性ジアリールエテン誘導体の会合体の構造予測および挙動
を明らかにする。

内容: 両新媒性ジアリールエテン誘導体に光を照射すると異なる会合体
を作ることが⽰されている。本研究ではそれぞれの会合体の構造予測お
よび挙動の違いを分⼦動⼒学(MD)計算と量⼦化学計算を⽤いて解析した。

結果: 各MD計算から得た構造に対してSAXSを計算した結果、それぞれ
異なる位置にピークがあることがわかった。このことから、会合した際
の隣り合うジアリールエテン同⼠のパッキングに違いがあることが、そ
れぞれの会合体の挙動の違いを⽣じさせていることを明らかにした。
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