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図 1 各種気体の水への溶解度予測（25 ℃） 

熱力学物性推算 ウェアソフトウェア    

        技術情報 

 昨年12月にCOSMOlogic社製COSMOtherm改訂版（Version C2.1 Revision 01.05）がリリースされま

した。COSMOthermは量子化学計算で得られる溶質・溶媒分子の表面電荷情報をもとに蒸気圧や溶解度

など熱力学物性を推算するソフトウェアです。 

 改訂版では新たに4種類の物性計算が可能になり、COSMOthermの適用範囲が大幅に広がりました。ま

た、ヒ素やセレン用のパラメータが更新され、これらの元素を含む有機化合物の予測精度が向上しまし

た。今回は、新たに追加された物性推算機能について紹介します。 

気体気体のの溶解度計算溶解度計算    

 本機能では、任意の気体の各種溶媒（混合溶媒

を含む）への溶解度を推算することができます。

気体の溶解度では、圧力および温度依存性が重要

になりますが、本機能は両者の予測に対応してい

ます。下図に、25℃における気体の水への溶解度

計算の結果を示します。R2およびRMSEより比較

的精度良く予測できることが確認できました。例

では水への溶解度を検討していますが、各種有機

溶媒や混合溶媒への溶解度も同様の精度で予測す

ることができます。 

液体液体のの密度密度・・粘度粘度    

 本機能では、任意の液体（純物質に限定）の密

度および粘度を推算することができます。本推算

は、COSMOthermに内蔵された構造物性相関

（QSPR）式を用いて行い、適用可能な温度は室

温（25℃付近）です。下図に、弊社で行った密

度・粘度の計算結果を示します。密度予測では、

計算値と実測値が良く一致していることが確認で

きます。一方、粘度予測では、一部の化合物の推

算精度にばらつきが見られました。この理由とし

て、粘性が特殊な分子の形状や反応性･解離性の官

能基の効果に由来する場合に誤差が大きくなる傾

向があるようです。 

図 2 各種液体の密度予測（20 or 25 ℃） 

図 3 各種液体の粘度予測（20℃） 

図 4 2液界面と界面活性剤分子のイメージ 

0

2

4

6

8

10

0 2 4 6 8 10

Exp. [cP]

C
a
lc
. 
[c
P
]

acetone
acetaldehyde
aniline
ethanol
ethylbenzene
hexane
diethylether
1,4-dioxane
dodecane
CH2Cl2
toluene
bromoethane
1-butanol
nit robenzene
formamide
1-propanol
2-propanol
n-ethylaniline
thiophene
o-chlorophenol

n= 20

RMSE = 0.40
out lier

out lier

界面活性    

 本機能では、仮想的な2液界面を仮定し（図

4）、界面活性剤に見立てた分子の自由エネルギー

および最安定エネルギーとなるときの分子中心の

界面からの距離を算出します。実際の界面現象を

再現することはできませんが、界面活性剤などの

定性的な性質・性能の評価に有用と考えられま

す。2液および界面活性剤分子は任意の化合物で使

用できます。 


