
分子の形を決めている力

部分電荷間の相互作用
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タンパク質中の誘電率４程度
→解離した残基は単独では存在しにくい
→対を形成 Asp‐Lys, Glu‐Argなど

離しすぎではないか



電気双極子モーメント

単位 デバイ(D)   1 3.335 10 	Cm

電荷eと‐eが100 pm離れている場合、4.8 D

電気双極子モーメント ‐QQ μ

極性分子と無極性分子 HCｌ：1.08 D,  HI: 0.42 D

双極子モーメントとポーリングの電気陰性度差の関係

⁄ Δ

NOの双極子モーメント 0.07 D：
Nが負の電荷、Oが正の電荷

反結合性オービタルに入った電子は電気陰性
度の小さな原子の側の存在する確率が高い。

分子の対称性と双極子モーメント
オゾン O3の双極子モーメントは0ではない
二酸化炭素 CO2は0



双極子モーメントの計算法

/大きさ

成分



電荷－双極子間の相互作用
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回転が可能な
双極子－双極子間の平均相互作用エネルギー

双極子－双極子相互作用 9

電荷－双極子相互作用 8

r6に反比例することに注意







誘起双極子モーメント ∗

∗

4

双極子－誘起双極子の相互作用

4

E

分極率体積

：分極率
大きな原子の分極率は大
等方的 CCl4, SF6, C60
異方的

符号が負であることに注意。常に引力

HClとベンゼンが0.3 nmの距離にあるとき、0.8 kJ/mol



分散相互作用 （ロンドン相互作用）

3
2

極性の有る無しにかかわらず、あらゆる原子・分子間に
働く引力。電子の相関運動から生じる量子力学的な力

I1, I2: 分子のイオン化エネルギー



水素結合

X－H・・・Y   (X, Y = N or O)

X－H・・・Y 

X－H + :Y → X－H:Y 

20 kJ/mol程度



全相互作用

∗

分散力
双極子－双極子
双極子－誘起双極子

パウリの排他原理
から生じる反発力



4

レナード・ジョーンズ(12.6)ポテンシャル

24
2

ε：井戸の深さ、σ：極小の位置

分子間に働く力



生物学と薬理学における分子認識



分子間相互作用（水素結合エネルギー）の計算

分子Aと分子Bから錯体A/Bが生成する反応のエネルギー変化Eは、

E = E(A/B) – ( E(A) + E(B) )
で与えられる。核酸塩基間に働く水素結合エネルギーを計算し、実験の会合定数Kと比

較してみよう。これは生体中で頻繁に見られる分子認識反応の一例である。

まず、以下に示す６つのモノマー（ヘテロ環状塩基）のエネルギーを求めよ。ついで、錯

体1〜6のエネルギーを求め、表３を完成せよ。EをlnKに対してプロットし相関を調べよ。

1-methylcytosine 1-methylthymine 9-methyladenine

9-methylguanine N-naphthridinylacetamide 6-amino-2-pyridone

K /M‐1

model 1 3.2
model 2 1.3×102
model 3 3.1
model 4 5×103
model 5 5×104
model 6 1.7×104



ΔG＝‐RTlnK (R：気体定数、T：温度)

ΔE＝‐RTlnK



走査プローブ顕微鏡 (scanning probe microscope: SPM)

Scanning tunneling microscope: STMAtomic force microscope: AFM



原⼦間⼒顕微鏡（AFM/コンタクトモードAFM）
原⼦間⼒顕微鏡（AFM：Atomic Force Microscope）は探針と試料に作⽤する原⼦間⼒を検出するタイ

プの顕微鏡です。広義ではSPMと同義ですが、コンタクトモードやコンタクトAFMと呼ばれることもあ
ります。AFM探針は、⽚持ちバネ（カンチレバー）の先端に取り付けられています。この探針と試料表
⾯を微⼩な⼒で接触させ、カンチレバーのたわみ量が⼀定になるように探針・試料間距離（Z）をフィ
ードバック制御しながら⽔平（X、Y）に⾛査することで、表⾯形状を画像化します。コンタクトAFMモ
ードは多機能型SPMの基本になる測定モードで、カンチレバー種類や信号検出の⽅法を変えることによ
り様々な物性測定が可能となります。
カンチレバーの押し付け⼒（たわみ信号）は「光てこ⽅式」により検出されます。下図の様に半導

体レーザーをカンチレバー背⾯に照射し、反射したレーザー光を上下で2分割または上下左右に4分割
された位置センサーで検出します。AFMでは、たわみ量が常に⼀定になるようにスキャナの伸び縮みを
制御（Z電圧フィードバック）しながら試料表⾯上で⽔平（X、Y）に移動させることで試料表⾯の形状
を得ることができます。
試料種類を問わず絶縁物でも測定可能であり、探針も半導体プロセスで製造され、安価に⼤量供給

されているため広く普及しています。主に窒化シリコン製やシリコン製のカンチレバーが市販されて
います。

http://www.hitachi‐hightech.com/hhs/products/tech/em/spm/principle/b_2_afm.html



高速原子間力顕微鏡
NanoExplorer* (NEX) -Ando 
model- は、金沢大学教授・安藤敏夫先
生により開発された装置です。
従来型AFM**の最大の欠点である“走査
速度の遅さ”を克服したことで、溶液中で
しか起こり得ない反応や構造変化のリア
ルタイム動画観察を実現しました。

短時間で画像取得が出来るため、試料
の揺らぎや振動に強く、基板への強固な
アンカリングが不要になります。
このため、 生体試料の反応性を損なうこ
となく観察できます。

http://www.ribm.co.jp/equipment/sub_nex_jp.html

http://www.natureasia.com/ja‐jp/nature/interview/contents/7


