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QM/MC法

QM/MC/FEP法

乖礁签衔朽
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Perturbation structures
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QM/MC法の特徴
•猩较春嫡乖礁(QM)とモンテカルロ法(MC)ò门{讳ōW[链S@铁厅а
•系全体をQM拜笆败c乖礁Uī[}Я咸邵瑚瓷ò贿路侵c乖礁戳珊а
•咸邵坝案败ò拴显dWVЯ>ěàī咸邵t签衔戳珊а
•溶質-咸邵队苗很茧衔j泰较呀千达绿H戳珊а

アンサンブル
•NPT・液的モデルにより溶媒和エンタルピーを計算。
•韶庞咸邵榴k桅侵géè瑰歧Я层菏辜封莉拔胺颁皑霸败а

QM/MC法 従来法(SCRF等)

エネルギー 全てQM 古典的

パラメータ なし 誘電率等

構造的要因
の解析

○(全座標) ×(バルク効果の
み)
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QM/MC/FEP法の特徴
•QM/MC法にFEP(鲸习ü熬败ǹш纶拳)厅ò签衔S[铁厅а
•反応に関する溶媒和Gibbs鲸习ü熬败ǹш(ΔGsol)を計算することが可能。
•反応に関するIRC~SKkЯ提队缓摹ò硝衔Sb纶拳缓摹ò尸碌а
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Reac. Prod.TS

メチルビニルケトンとシクロペンタジエンのDiels-Alder反応
•QM/MC/FEP厅ò衔@bǔ菱ùǔ耙鞍翱ш败ùǔǔ艾肮颁ùg耐Uī咸邵瑚瓷ò嘶淳а
•従来法(SCRF/CPCM)では正しく記述できなかった効果を、精密かつ正しく記述。

始雏gFMī咸邵芽鲸习ü熬败ǹшj涛春

Reac.

Prod.

TS
Level : QM/MC/FEP(B3LYP/6-311+G*,PM3)

Unit : kcal mol-1
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SCRF QM/MC/FEP expt

H2O 21.5(-2.3) 20.1(-0.9) 19.2

CH3OH 20.4(-1.2) 21.4(-0.2) 21.6

CH3COCH3 25.9(-2.7) 22.4(-0.8) 23.2

Reaction mechanism

SCRF: CH3OH > H2O > CH3COCH3

QM/MC/FEP, Exp.: H2O > CH3OH > CH3COCH3


