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        技術情報 

Flory-- g nsHuggins メパラメータ推算 トウェアソフトウェア    
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ファイルから構造情報をインポートし、ビーズを定義 

ビーズ内およびビーズ間の配座異性体の構造を 

自動発生し、MOPAC7で構造最適化を実施 

MOPAC7で得られたエネルギーに基づき重要な 

配座を抽出 

量子化学計算を用いて構造最適化を行い、ビーズ

の表面電荷情報を取得 

各ビーズの表面電荷情報を用いて、COSMOtherm
でビーズの化学ポテンシャル（μbead）を算出 

μbeadからFlory-HugginsのχやΔaパラメータを推算  

図 2 相互作用パラメータ推算の手順  

図 3 ポリスチレン－シクロヘキサン混合系における

χパラメータの温度・組成依存性 

 高分子－低分子混合系におけるχパラメータを

実験で測定することは難しく、特にχパラメータ

の組成依存性を調査することは非常に困難とされ

ています。そのため、計算化学的にχパラメータ

を算出する方法が求められてきました。本稿で

は、新しいχパラメータ推算方法のCOSMOmeso

の予測精度を検証し、その実用性を評価しまし

た。検証には、近年、報告されたポリスチレン

（PS）－シクロヘキサン

（CH）混合系におけるχ

パラメータの温度・組成

依存性の実測値[1]を用い

ました。 

χχパラメータパラメータのの推算手順推算手順 

 COSMOmesoによるχパラメータの推算は、図

2の手順に従って行いました。各ビーズに対応する

部分構造として、PSはそのリピートユニットを、

CHは1分子を用いました。量子化学計算には

TURBOMOLEを用い、密度汎関数法計算（汎関

数：BP、基底関数：TZVP）によって各ビーズの

表面電荷を算出し、COSMO-RS法に基づいて、

ビーズの化学ポテンシャルを算出しました。χパ

ラメータは、混合系におけるPSの化学ポテンシャ

ルから推算しました。総計算時間は約 8時間

（AMD Opteron 244 1.8GHz）でした。 

計算結果計算結果と推算 度推算精度    

 COSMOmesoで得られたχパラメータと実測値

を図3に示します。図3より、計算値は、実験で観

測された2つの傾向（①PS比率の上昇に伴ってχ

パラメータが増加する；②温度の上昇に伴ってχ

パラメータが減少する）を再現しました。特に、

35℃、45℃においては、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、55℃、

65℃においては、PSの体積分率の増加にしたがっ

て実測値からの乖離が見られますが、計算値と実

測値の差は最大で約0.4であり、実測値の代用とし

て許容される精度と考えられます。 

まとめまとめ    

 COSMOmesoによって得られたχパラメータは

実測値の傾向を良く再現しました。COSMOmeso

の推算では、χパラメータの組成および温度依存

性を評価することが可能で、今後、高分子化学関

連の研究において活用が期待されます。 

 COSMOlogic社新製品COSMOmesoは、COSMO-RS法を用いてFlory-Hugginsの相互作用パラメータ

（χパラメータ）を推算するためのソフトウェアです。χパラメータは、高分子を含む混合系の熱力学物

性の評価に有用です。また、χパラメータを散逸粒子動力学（DPD）計算で必要な相互作用パラメータに

変換することで、メソスケールシミュレーションに適用することも可能です。本稿では、ポリスチレン－

シクロヘキサン混合系のχパラメータ推算事例を紹介します。 

図 1 ポリスチレンの構造 


