
利⽤した計算機
OCTOPUS ノード時間 15万時間程度
SQUID     ノード時間 10万時間程度
メモリ 30GB程度
並列化 1~10並列程度
使⽤したソフト Gaussian、LAMMPS、

Quantum Espresso、python など
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⽬的 極性溶媒中の鈴⽊-宮浦クロスカップリング反応(SMC反応)の解析と開発への応⽤
内容 ①基本的なSMC反応について、触媒・原料・溶媒分⼦をすべて包含した⼤規模原⼦系を

⽤いたシミュレーションを実施し、律速段階の同定を⾏った。
②⼩規模系のシミュレーションを、触媒・リガンド分⼦・原料といった
種々の反応条件について網羅的に実施し、反応経路や反応性を解析した。

③有望な条件に対しては⼤規模な解析を実施した。
④⾼極性／低極性の液-液界⾯でのSMC反応についてのモデル化および反応性の評価を試みた。

結果 極性溶媒中でのSMC反応を再現する⼤規模なシミュレーションモデルを構築することが
できた。また、②、③の取り組みと合わせて、極性溶媒下に適したリガンド分⼦候補
を選定した。④については、弊社内での実験結果を⼀部再現できるモデルを構築できた。

図2. 
a)⼤規模系シミュレーションモデル
b) aから、溶媒を⾮表⽰にしたもの
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