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㉄஥㎮ࡁࡒࠕߪ⾰ᕈߩࠄࠇߎޔࠅ߅ߡߞ߹᳿ߡߞࠃߦಽᏓߩߘ߿⩄㔚✚ޔ᳓ᕈ⇹߿᳓ᕈⷫߪಝ㓸ߩ࠼࠴ࡊࡍ

 ޕ޿ߥ޿ߡࠇߐ᣿⸂ߛᧂߪᓇ㗀ࠆ߃ਈߦಝ㓸ߩ࠼࠴ࡊࡍ߇㉄஥㎮ࡁࡒࠕߒ߆ߒޕࠆ޽ߢ᧪↱

ಽሶേജቇࠪߦ⊛⥸৻ߪࡦ࡚ࠪ࡯࡟ࡘࡒಽሶޔේሶࠍࡓ࠭࠾ࠞࡔߩߢ࡞ࡌ࡟ⵣઃࠆߌᓎഀࠆࠇࠄ޿↪ߢ႐ว

ࠅߥߣ⽎ኻߩࡦ࡚ࠪ࡯࡟ࡘࡒಝ㓸߽ࠪߩ࠼࠴ࡊࡍޔߢߩ޿ᄙ߇႐วࠆࠇࠄ޿↪ߦ߼ߚߩ㉼⸂ߥ⊛࡯ࠡ࡞ࡀࠛ߿

ᓧߒ߆ߒޕࠆಝ㓸࠼ࠗࡠࡒࠕߪࡦ࡚ࠪ࡯࡟ࡘࡒࠪߩᒻᚑߩ⸃ᨆ߇ਛᔃޔߢ㕖ߩ♽࠼ࠗࡠࡒࠕಝ㓸ߩ⸃ᨆߦὶὐ

ಝ㓸ߩ♽࠼ࠗࡠࡒࠕ㕖߇޿㆑ߩ㉄஥㎮ࡁࡒࠕߪߢᧄ⎇ⓥߢߎߘޕ޿ߥ޿ߡࠇࠊⴕߪࡦ࡚ࠪ࡯࡟ࡘࡒࠪߚߞ⛉ࠍ

 ޕߚߞⴕࠍࡦ࡚ࠪ࡯࡟ࡘࡒಽሶേജቇࠪߚߒߣ⊛⋠ࠍߣߎࠆߔᨆ⸂ߢ࡞ࡌ࡟ಽሶࠍᓇ㗀ࠆ߃ਈߦ

 ޞⓥᣇᴺ⎇ޝ

 ⇹᳓ᕈࡁࡒࠕߩ㉄ࡦࠪࠗࡠ࠰ࠗࠆ޽ߢ(I)ޔ⩄㔚஥㎮ࡁࡒࠕߟ߽ࠍ㉄ࡦ࠾ࠡ࡞ࠕࠆ޽ߢ(R)ࡦࠡ࡜ࡄࠬࠕޔ㉄(D)ޔ

ⷫ᳓ᕈࡦࠡ࡜ࡄࠬࠕࠆ޽ߢ(N)ޔએ਄ ߡߦPC਄ޔ޿↪ࠍ㉄ࡁࡒࠕߩߟ4 4ᱷၮࠍ࡞࠺ࡕߩ࠼࠴ࡊࡍ 6⒳㘃૞ᚑ

ᧃ┵㔚ޔߡ޿߅ߦ࠼࠴ࡊࡍ࡞࠺ࡕߩߡోޕI-I-I-R㧕ޔI-I-R-RޔN-N-N-NޔD-D-D-DޔR-R-R-Rޔ㧔I-I-I-Iߚߒ

ߦ߼ߚߔߊߥࠍᓇ㗀ߩ⩄ Cᧃ┵࡞࠴ࡔࠍൻޔNᧃ┵ࠍN-࡞࠴ࡔൻޕߚߒฦ࡟ࡘࡒࠪࠆߌ߅ߩ࠼࠴ࡊࡍ࡞࠺ࡕ

⚂ㄝ৻߇ߐ߈ᄢߩ♽ޔߪೋᦼ᭴ㅧߩࡦ࡚ࠪ࡯ 104Έߩ┙ᣇ૕ߩౝߦห৻ࠍ࠼࠴ࡊࡍ࡞࠺ࡕߩ 27 ಽሶ㈩⟎ߒ⚂

30,000୘ߩ᳓ಽሶࠍ♽ߢḩޔߒߚỚᐲࠍ⚂ 40mMߪ▚⸘ޕߚߒߣಽሶേജቇࠪࠕࠚ࠙࠻ࡈ࠰ࡦ࡚ࠪ࡯࡟ࡘࡒ

ޕߚߞߥߣน⢻߇㜞ㅦൻࠅࠃߦߣߎࠆߔ↪૶ࠍMD-GRAPE3ߩℂൻቇ⎇ⓥᚲޔ޿↪ࠍAmber8.0ࠫ࡯ࠤ࠶ࡄ

᳇࿶ 1atom᷷ޔ ᐲ 300K㧔I-I-I-Iߺߩ 300Kߣ 313K㧕ߩ᧦ઙࠍ⸳ቯޕࠪߚߒ ߈േߩਥ㎮ߪ㑆ᤨࡦ࡚ࠪ࡯࡟ࡘࡒ

ߢ࡞࠺ࡕోޔߒߣᮡ⋠ࠍ࡯࠳࡯ࠝ⑽ࡁ࠽10ࠆࠇߐߣࠆ߈ߢ⹺⏕߇  ޕߚߞએ਄ⴕ⑽ࡁ࠽50

 ޞ⠨ኤ࡮ᨐ⚿ޝ

I-I-I-Iߪ 30nsઃㄭ߇࠼࠴ࡊࡍోࠄ߆ ⏕߇ᆎಝ㓸⚳ߪD-D-D-DޔᣇR-R-R-R৻ޔߒಝ㓸ߦ࡯࠲ࠬ࡜ࠢߩߟ1

⹺ߕࠇߐ I-I-I-RޔI-I-R-R ߟ߽ࠍ᳓ၮⷫޕ(࿑㧝)ߚߞߥߣᨐ⚿ߩࠅᗐㅢ੍߇ᓇ㗀ߩ⩄㔚ߣ᳓ᕈ⇹ߡ߼฽ࠍ

N-N-N-N ߩ᳓ᕈ⇹ߪ I-I-I-I ߈௛ࠆ߃ᛥࠍಝ㓸ߩᐓ⧯߽ߦ᳓ၮⷫޔ߼ߚߚ޿ߡߒᒻᚑࠍ࡯࠲ࠬ࡜ࠢ޿ߐዊࠅࠃ

I-I-I-Iޕࠆࠇࠄ߃⠨ߣࠆ޽߇ ߣ I-I-I-I(313K)ߩ⚿ᨐ᷷ޔࠅࠃᐲࠍ਄ߣࠆߍㆇേࠛ߇࡯ࠡ࡞ࡀᄢޔ߼ߚࠆߥߊ߈

 ޕߚࠇߐໂ␜߇ߣߎ޿߈ᄌൻ߽ᄢࠅߥߊߐዊߪ࠭ࠗࠨ࡯࠲ࠬ࡜ࠢ

♽ో૕ޔ࡯ࠡ࡞ࡀࠛࠬ࡞࡯ࡢ࡞࠺ࡦࠔࡈޔ࡯ࠡ࡞ࡀࠛ✚ߩ㕒㔚ࠛߣࠇߙࠇߘ࡯ࠡ࡞ࡀᐔဋࠢ࠭ࠗࠨ࡯࠲ࠬ࡜

ߣI-I-I-Iޔߡ޿߅ߦ㑐ଥᢙ⋦ߩ I-I-I-RޔN-N-N-Nߢ㕒㔚ࠛߩ࡯ࠡ࡞ࡀ⋧㑐ߦᏅߚࠇࠄߺ߇(࿑㧞)ޕI-I-I-I߅ߦ

ߞࠊ㑐ߦᒻᚑ࡯࠲ࠬ࡜ࠢ߇↪㕒㔚⋧੕૞ߩਥ㎮ޔ߼ߚࠆࠇߐ▚⸘ߺߩࠅ஍ߩ⩄㔚ߩਥ㎮ߪ࡯ࠡ࡞ࡀ㕒㔚ࠛࠆߌ

 ޕߚࠇߐໂ␜߇ߣߎࠆ߼ᒙࠍ↪㕒㔚⋧੕૞ࠆߌ߅ߦਥ㎮߇ࠅ஍ߩߘߪߚ߹⩄㔚ߩ஥㎮ߚ߹ޕࠆࠇࠄ߃⠨ߣࠆ޿ߡ

એ਄ࡁࡒࠕߡ޿↪ࠍࡦ࡚ࠪ࡯࡟ࡘࡒࠪޔࠅࠃ㉄ߩ․ᓽߩ࠼࠴ࡊࡍࠆࠃߦಝ㓸ᕈߩ㆑ߩ࡯࠲ࠬ࡜ࠢࠍ޿ᒻᚑߣ

 ޕߚࠇߐ␜߇ߣߎࠆ޽ߢ᦭ല߇᣿⸂ࡓ࠭࠾ࠞࡔࠆࠃߦࡦ࡚ࠪ࡯࡟ࡘࡒࠪޔ߈ߢ⹺⏕ߢᨆ⸂ߩ࡞ࡌ࡟ಽሶ߁޿

࿑㧞 ฦࠛߣ࡯ࠡ࡞ࡀᐔဋࠢߩ࠭ࠗࠨ࡯࠲ࠬ࡜
⋧㑐ଥᢙ 

 
࿑㧝 ᐔဋࠢࠗࠨ࡯࠲ࠬ࡜  ࠭
ฦ࠼࠴ࡊࡍ㑆ߩᦨ߽ㄭ޿ේሶߩࠕࡍ〒㔌ޔ߇੕ߩ޿ේሶࡈߩ

࡜ࠢߩߟ㧝ࠍߩ߽ࠆ޿ߡߞ߹෼ߦඨᓘએౝࠬ࡞࡯ࡢ࡞࠺ࡦࠔ
ࠍᐔဋߩ࠭ࠗࠨߩ࡯࠲ࠬ࡜ࠢߩ૕ో♽ޕߚߒ⟵ቯߣ࡯࠲ࠬ
0.01ns㧔ࡁ࠽⑽㧕Ფ2ޔߒ࠻࠶ࡠࡊߦnsಽߩᐔဋ✢ޕߚߒ␜ࠍ 
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