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化学工学会における抽出分離研究化学工学会における抽出分離研究

１９７０年頃１９７０年頃
 

溶媒抽出研究会（現溶媒抽出研究会（現
 

学会）学会）

１９８０年１９８０年
 
液膜研究会液膜研究会

抽出、イオン交換、膜分離、反応工学、分析化学抽出、イオン交換、膜分離、反応工学、分析化学

１９９３年１９９３年
 
金属資源リサイクル研究会金属資源リサイクル研究会

抽出、イオン交換、プロセス設計抽出、イオン交換、プロセス設計

２００３年２００３年
 
化学工学会分離プロセス部会化学工学会分離プロセス部会

蒸留、固液分離、吸着・イオン交換、抽出、膜分離蒸留、固液分離、吸着・イオン交換、抽出、膜分離



計算化学・計算物理分野のシミュレータマップ計算化学・計算物理分野のシミュレータマップ

業　　種 分　野

製

薬

低中分子

高分子

生体高分子
（タンパク質、
　核酸、酵素）

半導体

金　属

セラミッ
　　クス

低中分子

高分子

経験的（粗い） 半経験的（中） 非経験的（精密）

計
算
時
間

大

分子動力学法
●CHARMm
●AMBER
●DISCOVER

半経験的分子
軌道法

●MOPAC

●AMPAC

非経験的分子軌道法

●GAUSSIAN ●GRADSCF
●CADPAC     ●HONDO
●SPARTAN   ●KNGMOL
●MELDF        ●AMOSS

■密度汎関数法

■擬スペクトル法

計算材料設計
　　　パッケージ

■分子動力学法

■モンテカルロ法

■分子力学法

●COMDEP
    (Computational 
     Material Design 
     Package)

半経験的バンド計算法

■TB法

■第１原理分子動力
学法(半経験的)

バンド計算法

■LAPW法

■LMTO法

非経験的バンド計算法

●DMol
●WIEN
■FLAPW法

■擬ポテンシャル+密度
  汎関数+平面波展開

■第１原理分子動力学法

結晶のための半経験的
　　　　　分子軌道法

●MOLSOL
■量子分子動力学法
　（半経験的）

●CRYSTAL88
●DMol
●DGauss
■非経験的量子
  分子動力学法

●はパッケージ名を示す
■は方法を示す

分子設計：単体分子の設計
材料設計：分子または原子集合体の設計

小 大計算時間

小 大計算時間

分子力学法
●MM2,MM3,MM+
●BIO+,OPLS
●MOMEC

エ
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溶液化学への応用分野溶液化学への応用分野

溶媒抽出分離操作溶媒抽出分離操作・・イオン交換分離操作イオン交換分離操作・・膜分離操作膜分離操作
例：核燃料廃棄物からのウランやプルトニウムの燃料リサイクル例：核燃料廃棄物からのウランやプルトニウムの燃料リサイクル

都市ゴミからの有価資源の回収、有害金属やダイオキシン類の除去都市ゴミからの有価資源の回収、有害金属やダイオキシン類の除去

海水からのリチウムやホウ素、ウランの回収海水からのリチウムやホウ素、ウランの回収

アミノ酸・タンパク質のバイオ生産物の分離精製アミノ酸・タンパク質のバイオ生産物の分離精製

水相水相ーー有機相（固相）の異相系分離操作有機相（固相）の異相系分離操作
(1)(1)界面・表面の役割界面・表面の役割

 界面吸着、表面吸着、界面を通じた物質移動界面吸着、表面吸着、界面を通じた物質移動

(2)(2)溶媒の役割溶媒の役割
 溶媒和、脱溶媒和、界面（表面）近傍の構造溶媒和、脱溶媒和、界面（表面）近傍の構造

(3)(3)分離剤と分離種との相互作用分離剤と分離種との相互作用
 錯形成過程、形態変化、錯形成過程、形態変化、HLBHLB、、HSABHSAB、、etcetc



溶媒抽出法とは？溶媒抽出法とは？

水溶液と有機溶液を水溶液と有機溶液を

よくかき混ぜるよくかき混ぜる

水溶液と有機溶液を分水溶液と有機溶液を分

離すると分離したいも離すると分離したいも

のがのが有機相へ移動する有機相へ移動する

分離したいものを含む分離したいものを含む
水溶液と配位子を含む水溶液と配位子を含む
有機溶液を接触させる有機溶液を接触させる



溶媒抽出分野の計算機化学の研究動向溶媒抽出分野の計算機化学の研究動向
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SMOSMO
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抽抽

 

質質

 

（金属イオンなど）（金属イオンなど）

Cu(II), Ni(II), Zn(II), Cu(II), Ni(II), Zn(II), Cd(IICd(II), Hg(II)), Hg(II)

Ag(I), Hg(II)Ag(I), Hg(II)

なしなし

Cs(I), Na(I)Cs(I), Na(I)

ランタノイド元素ランタノイド元素

ランタノイド元素ランタノイド元素

なしなし

UOUO

 

22

 

(II), (II), Sr(IISr(II), Cs(I)), Cs(I)

Th(IVTh(IV), Fe(III), UO), Fe(III), UO

 

22

 

(II), Cu(II)(II), Cu(II)

ランタニド元素ランタニド元素

Ni(II)Ni(II)

UOUO

 

22

 

(II)(II)

Cu(II)Cu(II)

Cu(II)Cu(II)

ランタノイド元素ランタノイド元素

K(I)K(I)

Cu(II), Zn(II)Cu(II), Zn(II)

フェノールフェノール

カテコールアミン類カテコールアミン類

Sr(IISr(II), Ca(II), Na(I)), Ca(II), Na(I)

なしなし

ランタノイド元素ランタノイド元素

Li(I)Li(I)

Rb(IRb(I), Cs(I)), Cs(I)

Cs(I), UOCs(I), UO

 

22

 

(II)(II)

Cs(I), Na(I)Cs(I), Na(I)

88--スルホンアミドキノリンスルホンアミドキノリン

抽抽

 

出出

 

試試

 

薬薬

88--ヒドロキシキノリンヒドロキシキノリン

鎖状と環状の硫黄化合物鎖状と環状の硫黄化合物

なしなし

カリックスカリックス[4][4]--ビスビス--クラウンクラウン--66

酸性リン酸エステル酸性リン酸エステル

二官能性酸性リン酸エステル二官能性酸性リン酸エステル

アルキルピリジルアルキルピリジル--モノモノ--カルボキシレートカルボキシレート

カルバモイルカルバモイル--メチルメチル--ホスフィンオキシドホスフィンオキシド

カリックスカリックス[4][4]アレーンのヒドロキサム酸誘導体アレーンのヒドロキサム酸誘導体

酸性リン酸エステル酸性リン酸エステル

22--(5(5--ブロモブロモ--22--ピリジルアゾピリジルアゾ))--55--ジエチルアミノフェノールジエチルアミノフェノール

モノアミド（２２種類）モノアミド（２２種類）

ヒドロキシオキシムヒドロキシオキシム

ββ--ジケトンジケトン

酸性リン酸エステル酸性リン酸エステル

ピクリン酸ピクリン酸

二官能性酸性リン酸エステル二官能性酸性リン酸エステル

なしなし

ジジ--22--エチルヘキシルリン酸エチルヘキシルリン酸

カリックスカリックス[4][4]アレーンのアミド誘導体アレーンのアミド誘導体

酸性リン酸エステル，カリックス酸性リン酸エステル，カリックス[4][4]アレーンのカルボン酸誘導体アレーンのカルボン酸誘導体

ββ--ジケトン，中性リン酸エステルジケトン，中性リン酸エステル

カリックスカリックス[4][4]アレーンのピリジル誘導体アレーンのピリジル誘導体

カリックスカリックス[4][4]--ビスビス--クラウンクラウン--66，中性リン酸エステル，中性リン酸エステル

44--secsec--ブチルブチル--22--((αα--メチルベンジルメチルベンジル))フェノールフェノール



溶媒抽出分野の計算機化学の研究動向溶媒抽出分野の計算機化学の研究動向
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最近の溶媒抽出分野における分子動力学研究最近の溶媒抽出分野における分子動力学研究

BaadenBaaden

 

et al., J. Phys. Chem. B, 106, 2002et al., J. Phys. Chem. B, 106, 2002



最近の溶媒抽出分野における分子動力学研究最近の溶媒抽出分野における分子動力学研究

BaadenBaaden

 

et al., J. Phys. Chem. B, 106, 434et al., J. Phys. Chem. B, 106, 434--441(2002)441(2002)



MMMM計算計算++QSPRQSPR

MDMD計算計算

溶媒抽出機構のモデル化溶媒抽出機構のモデル化
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希土類金属の溶媒抽出希土類金属の溶媒抽出
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新しいリン酸エステル型抽出試薬新しいリン酸エステル型抽出試薬

ジジ(4(4--エチルシクロヘキシルエチルシクロヘキシル))リン酸リン酸((D4ECHPA)D4ECHPA)

ジジ(4(4--シクロヘキシルシクロヘキシルシクロヘキシルシクロヘキシル))リン酸リン酸((D4DCHPA)D4DCHPA)

ジジ(2(2--エチルヘキシルエチルヘキシル))リン酸リン酸((D2EHPA)D2EHPA)



新しいリン酸系抽出試薬に新しいリン酸系抽出試薬に
 よる希土類金属の抽出定数よる希土類金属の抽出定数
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分子力学法のポテンシャル分子力学法のポテンシャル

結合伸縮エネルギー結合伸縮エネルギー

変角エネルギー変角エネルギー

伸縮伸縮ーー変角相互変角相互
作用エネルギー作用エネルギー

２面変角エネルギー２面変角エネルギー

Van der WaalsVan der Waals エネルギーエネルギー

水素結合エネルギー水素結合エネルギー

静電相互作用エネルギー静電相互作用エネルギー



分子力学計算の注意点分子力学計算の注意点

完全な経験的計算法である完全な経験的計算法である

1.1.ポテンシャル関数系が異なる力場間のパラメータの移植はできない。ポテンシャル関数系が異なる力場間のパラメータの移植はできない。

e.g. MMe.g. MM力場≠力場≠MOMECMOMEC力場≠力場≠AMBERAMBER力場力場

2.2.同じ元素でも結合している元素や結合の種類でパラメータ値が異なる。同じ元素でも結合している元素や結合の種類でパラメータ値が異なる。

e.g. He.g. Hと結合したと結合したCC≠≠CCと結合したと結合したCC

3.3.パラメータ自体は物理化学的意味は持たない？パラメータ自体は物理化学的意味は持たない？

e.g. e.g. 結合定数は赤外スペクトルでは求められないと云われている結合定数は赤外スペクトルでは求められないと云われている

一連の化合物のポテンシャルエネルギーを相対的に比較することはできる。一連の化合物のポテンシャルエネルギーを相対的に比較することはできる。



分子力学法で計算できる原子分子力学法で計算できる原子

MMMMシリーズシリーズ

MOMECMOMEC



分子力学法の計算手順分子力学法の計算手順

分子構造入力および表示分子構造入力および表示
((HyperChemHyperChemなど）など）

分子力学計算モジュール分子力学計算モジュール
((MOMECMOMECなどなど))

ファイル変換モジュールファイル変換モジュール
((BABEL)BABEL)

inputinputoutputoutput

inputinputoutputoutput

ChemDrawChemDraw CSDCSD ZZ--matrixmatrix CeriusCerius
CACheCAChe

...... etc.etc.

inputinputoutputoutput



MOMECMOMECととMOPAC(PM3)MOPAC(PM3)による抽出試薬による抽出試薬
 の計算構造の比較の計算構造の比較

RMS = 0.27 Å

RMS = 0.22 Å

RMS = 0.21 Å

D4DCHPAD4DCHPA

D2EHPAD2EHPA

D4ECHPAD4ECHPA



錯体構造の作成法と立体エネルギーの計算手順錯体構造の作成法と立体エネルギーの計算手順

optimal structure               optimal structure               optimal structure optimal structure 

Molecular
mechanics
calculation

Complex BildingComplex BildingComplex Bilding
x 6 moleculesx 6 molecules

-- 6 6 HH22 OO

optimal structureoptimal structure



抽出定数と錯形成に伴う立体エネルギー抽出定数と錯形成に伴う立体エネルギー
 変化との変化とのQSPRQSPR

(1) (1) 錯形成に伴う立体エネルギー変化錯形成に伴う立体エネルギー変化::

Ln(HLn(H22 O)O)99 
3+3+ +  6HR         +  6HR         LnRLnR33 ··33HR  + 3HHR  + 3H33 OO++

UULnLn 66UUHRHR UULnXLnX 33UUH3OH3O

錯形成による立体エネルギーの増加錯形成による立体エネルギーの増加::
ΔΔUULnLn = = UULnXLnX + 3+ 3UUH3OH3O -- UULnLn -- 66UUHRHR

各抽出試薬による希土類金属の抽出定数を相対的に比較する各抽出試薬による希土類金属の抽出定数を相対的に比較する

 ためにために:                  :                  
ΔΔUULnLn -- ΔΔUULaLa = (= (UULnXLnX -- UULaXLaX ) ) -- ((UULnLn -- UULaLa ))

(2) (2) 抽出定数の自由エネルギー関係抽出定数の自由エネルギー関係::
ΔΔGGLnLn =  =  --RTRT lnln KKex,Lnex,Ln

ΔΔUULnLn -- ΔΔUULaLa =  =  αα
 

·· log (log (KKex,Lnex,Ln // KKex,Laex,La ))
αα

 
: : 見かけの見かけのQSPRQSPR定数定数



立体エネルギーと抽出定数の定量的構立体エネルギーと抽出定数の定量的構
 造物性相関造物性相関((QSPR)QSPR)

log(log(KKex, M ex, M //KKex, Laex, La ) ) 
00 11 22 33 44 55 66
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カテコールアミン類の溶媒抽出カテコールアミン類の溶媒抽出

神経伝達物質のカテコールアミン類神経伝達物質のカテコールアミン類

ドーパミンドーパミン((DA)DA)

アドレナリンアドレナリン((Ad)Ad)

ノルアドレナリンノルアドレナリン((NA)NA)

CH 2 CH 2 NH 2HO

HO

CH CH 2 NHHO

HO OH CH 3

CH CH 2 NH 2HO

HO OH



代表的な半経験的分子軌道法で計算できる原子代表的な半経験的分子軌道法で計算できる原子

拡張ヒュッケル拡張ヒュッケル AM1AM1

CNDOCNDO MINDO3MINDO3

MNDOMNDO PM3PM3

ZINDO/1ZINDO/1 ZINDO/SZINDO/S



分子軌道法の計算手順分子軌道法の計算手順

分子構造入力および表示分子構造入力および表示
((WinMOPACWinMOPACなど）など）

分子軌道計算モジュール分子軌道計算モジュール
((MOPAC2000MOPAC2000などなど))

ファイル変換モジュールファイル変換モジュール
((BABEL)BABEL)

inputinputoutputoutput

inputinputoutputoutput

ChemDrawChemDraw CSDCSD HyperChemHyperChemCeriusCeriusCACheCAChe ...... etc.etc.

inputinputoutputoutput



D2EHPAD2EHPAとドーパミンの錯体構造とドーパミンの錯体構造

D2EHPAD2EHPA

DADAD2EHPAD2EHPA

D2EHPAD2EHPA

D2EHPAD2EHPA

（水素原子は省略（水素原子は省略))



抽出定数と錯形成に伴う生成エネルギー変化との抽出定数と錯形成に伴う生成エネルギー変化とのQSPRQSPR

(1) (1) 錯形成に伴う生成エネルギー変化錯形成に伴う生成エネルギー変化::

RNHRNH33 
++ +  2(HR+  2(HR’’))22 RNHRNH33 RR’’(HR(HR’’))33 + H+ H33 OO++

HHCACA 22HH(HR(HR’’)2)2 HHCAcomCAcom HHH3OH3O

錯形成による生成エネルギーの増加錯形成による生成エネルギーの増加::
ΔΔHHCACA = = HHCAcomCAcom + + HHH3OH3O -- HHCACA -- 22HH(HR(HR’’)2)2

各カテコールアミン類の抽出定数を相対的に比較するために各カテコールアミン類の抽出定数を相対的に比較するために:                 :                 
ΔΔHHCACA -- ΔΔHHDADA = (= (HHCAcomCAcom -- HHDAcomDAcom ) ) -- ((HHCACA -- HHDADA ))

(2) (2) 抽出定数の自由エネルギー関係抽出定数の自由エネルギー関係::
ΔΔGGLnLn =  =  --RTRT lnln KKex,CAex,CA

ΔΔHHCACA -- ΔΔHHDADA =  =  αα
 

·· log (log (KKex,CAex,CA // KKex,DAex,DA ) + ) + TTΔΔSSCACA

αα
 

: : 見かけの見かけのQSPRQSPR定数定数



生成エネルギーと抽出定数の定量的生成エネルギーと抽出定数の定量的
 構造物性相関構造物性相関((QSPR)QSPR)

log(log( KKex,CA ex,CA //KKex,DAex,DA ) ) 

ΔΔ
HH
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AC
A

-- ΔΔ
HH

D
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A

[k
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J ··

m
ol
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-- 11
]]

--1.51.5 --1.01.0 --0.50.5
1010

1515

2020

2525

3030

Ad/ChloroformAd/Chloroform
Ad/nAd/n--HexaneHexane
NA/ChloroformNA/Chloroform
NA/nNA/n--HexaneHexane



分子動力学法とは？分子動力学法とは？

計算手法計算手法 主な計算対象主な計算対象 実現される状態実現される状態

分子力学法分子力学法

（ＭＭ）（ＭＭ）
11分子分子 最安定構造最安定構造

モンテカルロ法モンテカルロ法
 （ＭＣ）（ＭＣ）
多数の原子・分子多数の原子・分子 熱力学的平衡状態熱力学的平衡状態

分子動力学法（Ｍ分子動力学法（Ｍ
 Ｄ）Ｄ） 多数の原子・分子多数の原子・分子

熱力学的平衡状態熱力学的平衡状態

ダイナミクスダイナミクス

物質を構成する原子・分子を物質を構成する原子・分子を「古典力学に従う質点あるいは剛体」「古典力学に従う質点あるいは剛体」と見なしと見なし

 て、その運動を時々刻々と追跡していくため、対象となる系の時間に依存して、その運動を時々刻々と追跡していくため、対象となる系の時間に依存し

 た性質や振る舞いを調べる。た性質や振る舞いを調べる。

時間に依存した現象時間に依存した現象((ダイナミクスダイナミクス))

計算対象は多数の原子や分子のマクロな情報計算対象は多数の原子や分子のマクロな情報

有機物から無機物・金属まで幅広い材料に適応有機物から無機物・金属まで幅広い材料に適応

固相、液相など様々な状態のシミュレーション固相、液相など様々な状態のシミュレーション



「分子動力学法は、対象とする全ての原子・分子について運動方程式を解「分子動力学法は、対象とする全ての原子・分子について運動方程式を解

 いて、その各時刻における位置と運動量を決定する。」いて、その各時刻における位置と運動量を決定する。」

分子動力学法とは？分子動力学法とは？

「入力情報」「入力情報」＝＝「初期状態」「初期状態」＋＋「ポテンシャル関数」「ポテンシャル関数」

「初期状態」「初期状態」＝＝「空間的な初期配置」「空間的な初期配置」＋＋「各原子の初速度」「各原子の初速度」

「空間的な初期配置」「空間的な初期配置」
 特に、アモルファスや液晶、液体などランダムな構造が系に含まれる特に、アモルファスや液晶、液体などランダムな構造が系に含まれる

 
場合場合

 には、成否の鍵！には、成否の鍵！

「各原子の初速度」「各原子の初速度」
 各原子のもつ運動エネルギーの総和は、熱力学的に平衡状態にある系各原子のもつ運動エネルギーの総和は、熱力学的に平衡状態にある系

 
のの

 温度と関係！温度と関係！

「ポテンシャル関数」「ポテンシャル関数」＝＝「関数形」「関数形」＋＋「パラメータ値」「パラメータ値」
 

ポテンシャポテンシャ

 ル関数の妥当性が、結果を左右する最も重要な要因！ル関数の妥当性が、結果を左右する最も重要な要因！



水－トルエン周期境界条件の初期配座の設定水－トルエン周期境界条件の初期配座の設定
 NVT(100ps)NVT(100ps)＋＋NTP(100ps)NTP(100ps)アンサンブルでアンサンブルでMDMD計算計算

水分子水分子=267=267，，トルエン分子トルエン分子=45=45

分子数分子数

 

ｘｘ

 

分子量分子量

セルの体積セルの体積(20x20x20(20x20x20ÅÅ)) x x アボガドロ数アボガドロ数
密度密度

 
= = 

分子量分子量: : 水水=18.02; =18.02; トルエントルエン=92.14=92.14

NTVNTV＆＆NTPNTPののMDMD条件条件
T = 50 KT = 50 K

Time step = 0.1fsTime step = 0.1fs
Potential = MOMEC Potential = MOMEC 



水－トルエン周期境界条件の初期配座の設定水－トルエン周期境界条件の初期配座の設定
 NVT(100ps)NVT(100ps)＋＋NTP(100ps)NTP(100ps)アンサンブルでアンサンブルでMDMD計算計算

水分子水分子=267=267，，トルエン分子トルエン分子=45=45

分子数分子数

 

ｘｘ

 

分子量分子量

セルの体積セルの体積(20x20x20(20x20x20ÅÅ)) x x アボガドロ数アボガドロ数
密度密度

 
= = 

分子量分子量: : 水水=18.02; =18.02; トルエントルエン=92.14=92.14

NTVNTV＆＆NTPNTPののMDMD条件条件
T = 50 KT = 50 K

Time step = 0.1fsTime step = 0.1fs
Potential = MOMEC Potential = MOMEC 

2020ÅÅ 2020ÅÅ

4646ÅÅ

のりしろのりしろ



水－トルエン周期境界条件の初期配座水－トルエン周期境界条件の初期配座
 NTP(100ps)NTP(100ps)＋＋NTV(100ps)NTV(100ps)アンサンブルでアンサンブルでMDMD計算後計算後



水相－トルエン相界面付近の密度分布水相－トルエン相界面付近の密度分布
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water                      water                      toluenetoluene

水分子水分子=267=267，，トルエン分子トルエン分子=45=45

分子数分子数

 

ｘｘ

 

分子量分子量

セルの体積セルの体積(20x20x20(20x20x20ÅÅ)) x x アボガドロ数アボガドロ数
密度密度

 
= = 

分子量分子量: : 水水=18.02; =18.02; トルエントルエン=92.14=92.14



水－トルエン周期境界セルへの抽出試薬の挿入水－トルエン周期境界セルへの抽出試薬の挿入

MOMECMOMECで最適化した抽出剤の挿入で最適化した抽出剤の挿入D2EHPAD2EHPAモノマーモノマー

NVTNVTアンサンブルでアンサンブルでMDMD計算計算((100ps)100ps)



水相－トルエン相界面とトルエン相内での水相－トルエン相界面とトルエン相内でのD2EHPAD2EHPA
 ののMDMD計算後計算後(100(100psps))の構造の構造

トルエン相内トルエン相内 水相－トルエン相界面水相－トルエン相界面

水相側

 
有機相側



立体エネルギーと界面吸着定数の定量的構造物性相関立体エネルギーと界面吸着定数の定量的構造物性相関
 ((QSPR)QSPR)

水相水相

 
界面界面

 
トルエン相トルエン相

--ΔΔUU

 
HRHR

 

(=(=UU

 
inin

 

toluenetoluene

 

––U U at interfaceat interface

 

) = ) = αα RT RT loglogKK

 
adad

RT RT = 2.52 = 2.52 kJmolkJmol--11;;
 

α α = = 見かけの見かけのQSPRQSPR定数定数
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Slope=1.31Slope=1.31



3030ÅÅ

3030ÅÅ

3030ÅÅ

Potential = MOMEC Potential = MOMEC 

真空中での真空中でのD2EHPAD2EHPA--LaLa錯体の分子動力学シミュレーション錯体の分子動力学シミュレーション



界面近傍での界面近傍でのD2EHPAD2EHPA--LaLa錯体の分子動力学シミュレーション錯体の分子動力学シミュレーション

D2EHPAD2EHPA--LaLa錯体錯体

Time step = 0.1fsTime step = 0.1fs，，Potential = MOMEC Potential = MOMEC 

NTV(10ps,T=50K)NTV(10ps,T=50K) NTP(10ps,T=50K)NTP(10ps,T=50K) NTV(10ps,T=298KNTV(10ps,T=298K))



分子動力学法分子動力学法の今後の応用分野の今後の応用分野

新しい溶液化学分野新しい溶液化学分野
イオンの溶媒和・脱溶媒和、電解液イオンの溶媒和・脱溶媒和、電解液

自発的構造形成系自発的構造形成系
ミセル、逆ミセルの自己会合・形態変化挙動、液晶ミセル、逆ミセルの自己会合・形態変化挙動、液晶

新しい溶媒界面系新しい溶媒界面系
溶媒抽出、イオン交換、溶媒抽出、イオン交換、logPlogP値推定、値推定、LBLB膜膜

物質の生体膜透過挙動物質の生体膜透過挙動
薬剤の分配特性、脳幹バリア透過性薬剤の分配特性、脳幹バリア透過性



計算機化学計算機化学の今後の展開の今後の展開

PCPC

UNIXUNIX

MACMAC

計算サーバー計算サーバー
WebWebサーバーサーバー
FTPFTPサーバーサーバー

モデルエディタモデルエディタ

バックエンドバックエンド
カルキュレータカルキュレータ

インターネットインターネット
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コンピュータの中の小人が化学するジダイ？コンピュータの中の小人が化学するジダイ？
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