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⽬的 有機分⼦の間に働く弱い分⼦間相互作⽤を理論計算によって定量化すること
内容 量⼦化学計算ソフトウェアGaussianを⽤いて、有機分⼦性結晶の構造データに基づき、分⼦
間相互作⽤エネルギーを解析した。
結果 ⽔素結合性有機フレームワーク（HOF）において⽔素結合による分⼦間相互作⽤を評価した。
低温で結晶化を⾏ったときに得られる構造体では溶媒分⼦がカルボン酸と⽔素結合と形成し、HOF
が得られない（下図 Form 1）。溶媒分⼦とカルボン酸との分⼦間相互作⽤の計算から、この構造体
は低温でのみ存在することを⽰唆する結果を得た。
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