
1．はじめに

近年の計算機の進歩は著しく，それにともない
種々の自然現象を計算により再現する試みが行わ
れている。化学の分野では分子力場法１）や分子動
力学法２）や分子軌道法３，４）といった手法が用いら
れ，分子またはその集合状態の計算が行われてい
る。これらの計算手法の中で分子軌道法は，量子
力学の原理に基づき電子状態を計算する手法であ
り，得られた電子状態からは多種多様な物性値を
計算することができる。
以前は分子軌道法といえば量子化学の専門家し
か計算できなかったが，GAUSSIAN ( GAUSSIAN

Inc.製 ) やMOPAC５）といった専門家以外の人にも
比較的容易に使用できるプログラムが登場し，加
えて上記プログラムのプリポスト処理をコンピュ
ーターグラフィックスにより行うプログラムが多
数販売された６）ことにより誰もが計算できるよう
になってきた。最近では，材料開発の現場におい
ても分子軌道法が利用されるようになってきてい
る。
本稿では，始めに分子軌道法について簡単に説
明した後，分子軌道法で計算できる量について紹
介し，最後に有機材料開発における応用例を紹介
する。

2．分子軌道法

2．1 Hartree-Fock法

分子の状態は，次のSchrödinger方程式を解くこ
とにより計算することができる。

HΨ＝EΨ ‥‥‥‥‥‥‥‥‥‥‥‥‥‥(1)

H；ハミルトニアン
Ψ；波動関数
E；エネルギー

ここで，ハミルトニアンHは量子力学の演算子で
あり，計算する分子に対応して定まるものである。
Schrödinger方程式を解くというのは，与えられた
ハミルトニアンに対して式(1)を満足する波動関
数ΨとエネルギーEの組を求めることに対応する。
ところが，Schrödinger方程式が厳密に解けるのは
非常に簡単な系に限られており，一般の分子に適
用するには近似が必要となる。近似の第一段階と
して最も広く用いられている方法がHartree-Fock

( HF ) 法７）である。
HF法では，各電子がその他の電子とは独立に
運動するというモデルを採用する。このモデルで
は，ハミルトニアンが一個の電子に関するハミル
トニアンの和の形で書き表せる。この一個の電子
に関するハミルトニアンに対して，式(1)を満足
する波動関数のことを分子軌道と呼ぶ。
さらにPauliの原理を満足するため，HF法では
全ての電子に関する波動関数Ψを分子軌道φを用
いたSlater行列式８）の形式で表現する ( 式(2) ) 。

‥‥‥‥‥‥‥‥‥(2)
2n；電子の個数
α，β；スピン固有関数

HF法で得られた波動関数は，通常の有機分子

ψ = 1

2n!
 

φ1(1)α(1) φ1(1)β(1) ⋅ ⋅  φn(1)β(1)

φ1(2)α(2) φ1(2)β(2) ⋅ ⋅  φn(2)β(2)
    
    

φ1(2n)α(2n) φ1(2n)β(2n) ⋅ ⋅  φn(2n)β(2n)
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の基底状態の波動関数については比較的良く近似
している場合が多い。ところが，より厳密な解を
必要とする場合や励起状態の計算を行う場合に
は，各電子がその他の電子とは独立に運動すると
いうモデルではなく，電子間の相関を考慮しなく
てはならない。次節では，電子相関を考慮した計
算について述べる。
2．2 電子相関

HF法では一個の電子に関するハミルトニアン
を仮定したが，これは各電子がその他の電子と原
子核の作る平均的なポテンシャル中を運動してい
る状態に対応している。この計算では，平均的な
ポテンシャルを考える際，特定の分子軌道だけを
電子が占有していることを仮定している。通常，
特定の分子軌道というのはエネルギーの低い方か
ら順番に電子をつめていった際，電子に占有され
る軌道 ( 基底電子配置 ) に対応している。しかし，
実際にはそれよりも高いエネルギーを持った分子
軌道を電子が占有する確率も存在する。ところが，
そのような効果はHF法では考慮されていない。
また，HF法で得られる空軌道 ( 電子に占有さ
れていない分子軌道 ) は，真の状態とはかなり異
なったものになっている。実際，空軌道と被占軌
道 ( 電子に占有された分子軌道 ) とのエネルギー
差は，実験から見積もられる値とは大きく異なっ
ている。
通常の有機分子では，最もエネルギーの高い被
占軌道 ( HOMO ) と最もエネルギーの低い空軌道
( LUMO ) のエネルギー差が比較的大きいものが
多いため，HF法は良い近似となっている。しか
し，HOMOとLUMOのエネルギー差が小さな分子
については，HF法はあまり良い近似にはならな
い。また，HOMOとLUMOが縮退している分子で
は，HF法の結果は全く間違ったものになってい
る。
以上のようなHF法の欠点を補うためには，電

子相関を考慮する必要がある。電子相関を考慮し
た計算方法としては，CI ( Configuration Interaction )

法やMCSCF ( Multi Configurational Self Consistent

Field ) 法や摂動法などがある４，９）。これらの手法
を用いることによりかなり高精度に計算すること
ができる。しかし，一般に電子相関を考慮した計

算は，HF法に比べて計算時間や計算機のメモリ
容量を必要とするという欠点がある。そのため，
計算する分子の電子状態を理解した上で，HF法
にするのかそれとも電子相関を考慮するのかを決
定しなくてはならない。
2．3 種々の分子軌道法

分子軌道法では，HF法のレベルの計算でも厳
密に解こうとするとかなりの計算時間やメモリ容
量を必要とする。それは，二電子積分という膨大
な量の積分計算があるためである。二電子積分は
大まかに言って電子数の四乗に比例する項を持
ち，電子数の増大と共に計算量は急激に増大す
る。
二電子積分を含めてHF法の全ての計算を厳密
に解く方法は，非経験的方法またはab initio法と
呼ばれている。非経験的方法の信頼性は，用いる
基底関数系に依存する１０）。一般的に言って使用
する基底関数の数を増やすと信頼性は高くなり，
計算時間は長くなる。特に，十分大きな基底関数
系を用い，さらに電子相関を取り入れた計算は非
常に信頼性が高く，反応機構などの理論的な研究
に用いられている。
非経験的方法は十分大きな基底関数系を用いた
場合，計算機への負荷が高いため，水素を除く原
子数が十個程度以上の分子に適用するのは困難で
ある。そのため，より大きな分子の計算を行いた
い場合や短時間に定性的な結果を得たい場合など
は，以下に述べる半経験的方法や経験的方法が用
いられている。
半経験的方法１１）では，二電子積分の特定の項
を十分小さな値として無視し，また，計算で考慮
する電子に制限を加え，さらに計算値が測定値に
合うように定めたパラメーターを用いている。
半経験的方法には，近似の程度により多くの手
法が開発されている。現在広く使用されている
手法には，計算する電子をπ電子に限定するPPP

( Pariser-Parr-Pople ) 法１２，１３）や価電子に限定する
MNDO ( Modified Neglect of Diatomic Differential

Overlap ) 法１４），AM1 ( Austin Model 1 ) 法１５），
MNDO-PM3 ( Parametric Method No.3 ) 法１６）など
がある。
半経験的方法の信頼性は，用いる近似やパラメ

10

豊田中央研究所 R&D レビュー　Vol. 29  No. 1  ( 1994. 3 )



ーターに強く依存しているため，その使用に際し
て各計算手法の限界１７）を十分理解して使用しな
くてはならない。十分考慮された状況では，
MNDO法等の半経験的方法は，非経験的方法で
double zeta基底を用いたHF法と同等の結果が得ら
れることが報告されている１８，１９）。材料開発への
応用を考えた場合，計算量と信頼性とのバランス
の点から半経験的方法は有効である。
経験的方法はさらに近似を進めた方法であり，
電子間の反発をあらわには考慮しないため，計
算が簡略化されている。経験的方法には，考慮
する電子の違いによりHückel法２０）や拡張Hückel

( EHMO ) 法２１）などがある。経験的方法で計算し
た結果は定量性には欠けるが，定性的な議論には
有用な場合があり，計算量が少ないことからも現
在しばしば使用されている。以上に述べた計算方
法の特徴についてまとめたものをTable 1に示す。

３．分子軌道法で計算できる量

分子軌道法では，電子状態に基づく種々の物理
量や化学特性などを計算できる。本章では，分子
軌道法で計算できる量について説明する。
３．１　分子軌道

分子軌道法とは式(1)を近似的に解き，波動関
数とエネルギーを求める手法のことである。ここ
で，波動関数は分子軌道と呼ばれる一つの電子に
対する波動関数を用いて表現される。この分子軌
道は，有機分子の反応性や安定性などを議論する
際に有効に用いられる２２）。また，分子軌道から
はMullikenのポピュレーション解析２３）により原
子上や結合上の電子分布等を解析することができ
る。Mullikenのポピュレーション解析の応用例に

ついては，４．１で紹介する。
有機分子の反応性を支配しているのは，主に

HOMOやLUMOなどのフロンティア軌道２４，２５）で
ある。例えば，求電子反応ではHOMOに属する
電子の密度が高い位置が攻撃されやすいし，求核
反応ではLUMOに属する電子の密度が高い位置が
攻撃されやすいことが知られている。また，フロ
ンティア軌道の対称性からは，反応が生じる際の
分子間の方位関係も予想できる場合がある。
芳香族求電子置換反応におけるフロンティア軌
道の例として，MOPACを用いてAM1法により計
算したm-hydroxybenzaldehydeのHOMOをFig. 1に
示す。m-hydroxybenzaldehydeは，弱いメタ配向性
の置換基である-CHO基と強いオルト－パラ配向
性の置換基である-OH基を有している。HOMO

は，-OH基のパラ位で特に存在確率が高くなって
いる。この計算結果は，m-hydroxybenzaldehydeへ
の臭素の置換反応において主生成物が2-bromo-5-

hydroxybenzaldehydeである実験結果を良く説明し
ている。
分子軌道の様子は，近似の程度の低い分子軌道
法であっても比較的良く計算できるため，経験的
方法もしばしば用いられている。
３．２　安定構造

分子軌道法では，エネルギーの座標による微分
を解析的に求めること ( エネルギー勾配法 ) がで
きる２６）。エネルギー勾配法により分子のエネル
ギーが極小となる構造 ( 以降，安定構造と呼ぶこ
とにする ) や遷移状態の構造決定の他，基準振動
解析なども行うことができる。本節では，エネル
ギー勾配法による安定構造の決定について述べ
る。
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Methods Features Applications

ab initio High reliability

Quantitativeness

PPP Short calculation time

Hückel, EHMO Qualitativeness Molecular orbitals (HOMO, LUMO)

Table 1 Features of various molecular orbital methods.

Theoretical analysis of reaction, 
small molecules
Prediction of molecular properties,
large molecules

Electronic spectrum,
conjugate molecules

MNDO, AM1,
MNDO-PM3



エネルギーの勾配を計算できれば，その方向に
沿って座標を変え，勾配を計算することを繰り返
すことにより構造を最適化し，安定構造を求める
ことができる。座標を変える方式については，い
くつかの方法が提案されている２６）。
安定構造最適化では，入力した初期構造からエ
ネルギーの低くなる方向へ座標を変えていく。そ
のため初期構造の与え方によっては，エネルギー
の極小値 ( Local minimum ) に収束してしまい最小
値 ( Global minimum ) が得られない場合がある
( Fig. 2 ) 。得られた安定構造のエネルギーが最小
値になっているかどうかを確かめる簡便な方法は
ない。そのため，いくつかの可能な初期構造から
始めた計算結果を比較したり，結合長や結合角の
計算値が標準的な有機分子の測定値１１）と比べて
妥当であるかを検討したりしなくてはならない。
安定構造最適化は，価電子を対象とする半経験

的方法や非経験的方法のプログラムのほとんどが
備えている。また，これらのプログラムの多くは，
基底電子配置だけではなく，種々の電子配置の分
子構造を計算することが可能になっている。
安定構造最適化の機能は，分子の物性値を計算
する第一段階として不可欠な場合が多い。また，
分子の構造そのものが材料の特性に影響を与える
場合，安定構造最適化計算が材料探索における強
力な道具となる。その様な例としては，Λの文字
のように折れ曲がった構造を持った分子が二次の
非線形光学特性を示す可能性が高いことを示した
渡辺等の研究２７）がある。
３．３　ポテンシャル面と反応性

分子の反応において反応系の座標に対するポテ
ンシャルエネルギー関数を計算すると，その平衡
点として反応系，生成系，反応中間体，遷移状態
が求められる２２）。これらの平衡点の中で反応系，
生成系，反応中間体は安定な平衡点 ( 安定構造 )
である。すなわち，そのポテンシャルエネルギー
は全ての座標に関して極小値となっている。一方，
遷移状態については，一つの座標に関してポテン
シャルエネルギーが極大値となり，その他の座標
については極小値となっている。
反応系と遷移状態のエネルギー差は活性化エネ
ルギー ( Fig. 3 ) と呼ばれ，この値が小さいほど
反応が生じやすいと考えられる。また，Eyringの
絶対反応速度論２８）を用いると活性化エネルギー
から反応速度を計算することができる。
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Fig. 1 HOMO of m-hydroxybenzaldehyde ( blue:
carbon, red: oxygen, white: hydrogen ) .
Meshed image represents HOMO.

Fig. 2 Local minimum and global minimum. Fig. 3 Activation energy.



反応の経路を計算する際に最も問題となるの
は，遷移状態の構造決定である。遷移状態の構造
は，安定構造と同様にエネルギー勾配法により最
適化することができる２９，３０）。しかし，遷移状態
の構造最適化では，初期構造として十分最適構造
に近い構造から出発しないと遷移状態の構造が得
られない場合が多い。その上，安定構造は化学的
な直感により予想しやすいのに対して，遷移状態
の構造は予想し難い。また，分子間の反応では相
対的な位置関係がいくつも考えられる。この様な
理由により，遷移状態の構造を決定するのは容易
ではない。実際には，いくつかの反応モデルを仮
定し，それぞれの計算結果を検討する必要があ
る。
遷移状態は不安定な状態であり，その電子状態
は複雑になっている場合がある。そのため，遷移
状態の計算には電子相関を取り入れた精度の高い
計算が必要な場合もあり，HF法では全く間違っ
た結果が得られる場合がある３１）。HF法で計算す
る場合は，電子状態が妥当なものであるか確認し
なくてはならない。
遷移状態の構造が決まると，反応系から遷移状
態を経て生成系に至る反応経路を考えることがで
きる。実際の反応では有限な運動エネルギーを有
する分子が反応するため，その時の反応経路を計
算することは容易ではないが，IRC ( Intrinsic

Reaction Coordinate ) ３２）と呼ばれる経路により実
際の反応経路に近いものを計算することができ
る。また，分子軌道法と分子動力学法を組み合わ
せた方法を用いるとトラジェクトリを計算するこ
とができる４，１７）。
３．４　振動スペクトル

赤外吸収スペクトルやラマンスペクトルは分子
の振動準位間の遷移に対応しており，振動スペク
トルと呼ばれている。振動準位はエネルギーの座
標に関する二次微分から計算することができ，エ
ネルギー勾配法を用いて計算することができる４，

２６）。
振動数の計算には，電子相関の影響が表れるた
め定量的な結果を得るためには電子相関を考慮し
なくてはならない４）。しかし，HF法による計算値
と電子相関を考慮した計算値のずれは，分子ごと

にほぼ一定であるため，HF法により求めた振動
数から測定値を同定することができる。
３．5 電子スペクトル

紫外光や可視光に対する吸収スペクトルは電子
準位間の遷移に対応しており，電子スペクトルと
呼ばれている。電子スペクトルにおいて吸収極大
波長λmaxは，基底状態と励起状態とのエネルギー
差∆Eに対応している ( 式(3) ) 。

λmax＝hc/∆E ‥‥‥‥‥‥‥‥‥‥‥‥‥(3)

h；プランク定数
c ；光速

また，吸収強度に対応する量である振動子強度は，
時間に依存した摂動論の結果を用いて分子軌道法
より計算することができる。
電子スペクトルを再現するためには励起状態の
エネルギーを正しく計算しなくてはならないが，
それには電子相関を考慮することが不可欠であ
る。通常，電子スペクトルの計算にはCI法が用い
られる。

CI法の計算では考慮する電子数の増加と共に計
算量が急激に増大するため，非経験的方法のよう
に分子内の全ての電子を考慮する方法で電子スペ
クトルを計算するのは容易ではない。そのため，
電子スペクトルの計算は半経験的方法で行われる
場合が多い。特に色素分子の吸収スペクトルは，
共役π電子の遷移に対応するものが多いため，考
慮する電子をπ電子に制限したPPP法とCI法を用
いたPPP-CI法により計算されている３３）。また，π
電子以外の電子遷移によるスペクトルの計算やね
じれた共役系を有する分子の計算を目的として，
CNDO/S ( Complete Neglect of Differential Overlap /

Spectroscopy ) 法３４，３５）やINDO/S ( Intermediate

Neglect of Differential Overlap / Spectroscopy ) 法３６）

といった価電子を対象とした半経験的方法も開発
されている。
電子スペクトルの計算を材料開発に応用した例
としては，久保等による近赤外吸収色素の研究３７）

や松岡等による感熱感圧用色素の研究３８）などが
ある。
３．6 その他

分子軌道法で計算できる量には，前述したもの
の他に双極子モーメント，イオン化ポテンシャル，
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分極率，超分極率，スピン密度などがある。この
うち双極子モーメントと超分極率との計算を材料
開発に応用した例は，４．２で紹介する。
また，分子軌道法で計算できる構造には手法や
プログラムごとの制限を除くと特に制限はなく，
閉殻分子の他に開殻分子やイオン分子などの種々
の電子状態が計算できる。

４．応用例

本章では，分子軌道法を実際の有機材料開発に
応用した例を紹介する。
４．１　電子線レジスト

半導体産業の進歩は著しく，回路の集積度は
年々増大している。それと平行して回路の製造過
程において使用する材料の高機能化や高性能化が
進められている。

VLSI ( Very Large Scale Integration ) の製作に使
用される電子線レジストは電離放射線によっては
切断されやすいが，熱によっては切断され難いと
いう特性を有していなくてはならない３９）。この
様な材料の開発は，以前は経験的に行われていた
が，多田により分子軌道計算の結果を基にした高
感度電子線レジストの開発が行われた３９～４２）。以
下にその例を紹介する。
高分子を構成するC-C結合の電子線による切れ
やすさの解析が高感度のポジ型レジストの開発に
おいてポイントとなる。しかし，電子線による化
学反応は複雑であり，理論的に扱われた例は少な
かった。多田は，電子線による分子の電離過程が
切断反応において律速段階であると考え，電離過
程の量子化学的解析を行った４０）。その考え方は
以下の通りである。
電子線の照射により分子から放出される電子は

HOMOの電子であり，HOMOの電子密度の高い
結合ほど切断されやすいと考えられる。結合A-B

におけるHOMOの電子密度は，Mullikenのオーバ
ーラップポピュレーションF ( 式(4) ) ２３）で与えら
れる。

‥‥‥‥‥(4)

CHOMO；HOMOの係数
S；重なり積分

FAB = 2 Cµ
HOMO∑

ν

B

Cν
HOMO∑

µ

A

Sµν 

µ；原子Ａの原子軌道を示す指数
ν；原子Ｂの原子軌道を示す指数

一方，熱による切断効率は結合を形成している
全ての電子の密度に関係すると考えた。結合A-B

における全電子密度は，Mullikenのトータルオー
バーラップポピュレーションP ( 式(5) ) ２３）で与え
られる。

‥‥‥‥‥‥‥‥(5)

C i；i番目の分子軌道の係数
ここで，分子軌道に関する和は被占軌道の全てに
ついて取る。
上記の考えに基づきFおよびPの値が大きな分
子は，優れた材料の候補となる。考えが正しいこ
とを確認するため，EHMO法により計算したFの
値と電子線による高分子主鎖の切断数の測定値と
を比較した結果，相関関係が認められた４０）。そ
こで適用例としてアクリル系高分子を取り上げ，
Fig. 4における置換基AとBとを検討した。
置換基Aをメチル基に固定し，置換基Bを変え

たいくつかの分子を計算した結果，置換基Bは電
子線による主鎖切断にはあまり影響を与えないこ
とが予想された４０）。そこで，置換基Bとして合成
が最も容易な-CH2CF3基を選定した。
次に，置換基Bを-CH2CF3基に固定し，置換基

Aを変えた分子を計算した結果，置換基Aとして
Clを用いた分子poly ( trifluoroethyl α-chloroacrylate )

はFおよびPの値が大きく，レジストとして優れて
いることが予想された ( Table 2 ) ４２）。実際に合成
した分子は，代表的な電子線レジストであるpoly

( methyl methacrylate ) に比べて70倍近い感度を有
し，同等以上の耐熱性があることが確認された４１）。

PAB = 4 Cµ
i∑

ν

B

Cν
i
Sµν∑

µ

A

∑
i
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Fig. 4 Molecular structure of acrylate series polymers.



4．2 非線形光学材料

物質に電場が加わると電場に比例した分極が生
じることは良く知られている。ところが，電場が
十分大きくなると分極は電場に対して非線形性を
示すようになる。この様な効果は，非線形光学効
果と呼ばれている４３，４４）。非線形光学効果には第
二高調波発生 ( SHG ) ，電気光学効果，縮退四光
波混合といった様々な効果が知られているが，特
にSHGはレーザーの波長変換素子への応用を目的
として精力的に研究されている４５，４６）。

SHGは中心対称を持たない材料だけが示す非線
形光学効果である４７）。そのため，有機結晶系の
SHG材料の開発では，大きな非線形性を有する分
子を探索すると共に分子の配向性の制御を行う必
要がある。
分子の非線形性は，超分極率により表される。
結晶中に分子が存在する時の超分極率は，分子間
相互作用の影響で分子一つが真空中に存在する時
の超分極率とは異なっている４８，４９）が，実際の材
料探索においては分子一つが真空中に存在する時
の超分極率であっても有用な情報となる。この値
は分子軌道法により比較的良い精度で計算するこ
とができ，非線形光学材料の開発において一般的
に利用されている。
一方，分子の配向を制御することは容易ではな
い。通常は，水素結合しやすい置換基を導入した
り立体障害になる置換基を導入したりする事によ
り，運良く非中心対称性の結晶が得られるまで実
験を繰り返している。以下に紹介する例は，恒川
等によってなされたもの５０）で，超分極率の計算
と共に分子配向の予測にも分子軌道法を応用し，
成功した例である。
まず超分極率の計算法であるが，恒川等は二準

位モデルにより求めている。このモデルでは，分
子の非線形性の主たる原因が分子内電荷移動であ
ることを仮定しており，大きな非線形性を示す色
素について成り立っていることが知られている。
二準位モデルによる超分極率βCTは式(6)で与えら
れる５１）。

‥‥‥‥‥(6)

h；プランク定数h/2π

β CT = 3h2

2m
 Wfδ
(W 2–W in

2 ) (W 2– 4W in
2 )

m；電子の質量
W；二準位のエネルギー差
Win；入射光のエネルギー
f；振動子強度
δ；二準位の双極子モーメントの差

次に配向予測の考え方を示す。大きな超分極率
を持つ分子は，双極子モーメントの大きさも大き
いものが多く，分子が凝集した場合，双極子間の
相互作用により中心対称を有する結晶構造になり
やすい５２）。逆に，双極子モーメントが小さな分
子であれば非中心対称性の結晶になりやすいと考
えられる。そこで，恒川等は大きな超分極率を持
つ一方，双極子モーメントの大きさが小さな分子
を探索した。
分子内電荷移動効果により大きな非線形性が期
待される分子として4-amino-4'-nitrostilbeneに注目
し，その類似構造のβCTと双極子モーメントµを
半経験的方法であるCNDO/S法により計算した
( Table 3 ) ５０）。その結果，4'-nitrobenzylidene-4-

aminoanilineは双極子モーメントが小さく，βCTが
大きいことがわかった。
次に，双極子モーメントの小さな分子が非中心
対称性の結晶になりやすいという考えの正当性を
確認した。すなわち，Table 3の分子2と分子3の
類似構造の分子をいくつか合成したところ，予想
された通り双極子モーメントの小さな分子2の類
似構造は非中心対称性の結晶になりやすく，双極
子モーメントの大きな分子3の類似構造は中心対
称性の結晶になりやすいことがわかった。
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Table 2    F and P values for α-substituted poly                
( trifluoroethyl acrylate ) series polymers４２）.

Substituents F P

Cl 0.165 0.757

OCH3 0.136 0.773

CH3 0.122 0.75

CF3 0.119 0.733

NH2 0.118 0.764

CN 0.109 0.700

SiH3 -0.045 0.734

COOH -0.049 0.722



そこで，分子2の類似構造において探索を進
めたところ，粉末法のSHGが尿素の約230倍と
いう非常に大きな非線形性を有する材料の 4'-

nitrobenzylidene-3-acetamino-4-methoxyanilineを見
い出した。

５．おわりに

分子軌道法により計算できる量とその応用例に
ついて紹介した。これまで述べてきたように分子
軌道法を応用できる分野は幅広く，ますますの発
展が期待できる。しかし，現状の計算機やプログ
ラムではまだ不十分な点も多く，材料開発に実際
に応用されて満足できる結果が得られた例はあま
り多くはない。その中で４．１で述べた電子線レ
ジストの例は計算で予測した材料が優れた特性を
示し，実際にその材料が市販されたものである。
この様な例が増えると分子軌道法の利用がより一
般的なものになり，現在のIR分析やNMR分析の
ように分子軌道計算が利用される時代が来るかも
知れない。この分野の今後の発展を期待したい。
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