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　化学は原子・分子とその集合体の諸々の性質やそ
の変化に関する学問であるが 、その多くは溶液内で
起きる過程を対象としている。しかしながら、比較
的最近に至るまで理論的解析の対象としてはもっぱ
ら孤立した分子が選ばれ、溶液内の化学過程は理論
的解析の対象の外におかれていた。そもそも分子の
化学的個性はその電子状態に集約されているがその
古典的な表現は幾何学的形状と原子上の部分電荷で
ある。「化学における液体論」もそのような分子の個
性を反映するものでなければならない。その意味で
１９７０年代初頭に始まる分子性液体系に対する積分方
程式理論（RISM 理論）の発展は溶液内化学過程の
分子論的解明にとって巨大な意義をもつ。当グル－
プの貢献のひとつはこの RISM 理論を部分電荷を
持った体系に拡張したことであるが、この拡張に
よって、分子の先に述べた二つの個性を反映した
液体論が完成した。
　当研究グル－プは主としてこの拡張RISM理論
に基づき、溶液内化学過程を分子レベルで解明す
るための理論的方法論の構築を目指している。そ
れは次の四つの課題に集約される。
(1) 溶液内分子の電子状態と化学反応の理論
(2) 生体高分子の水和構造の安定性と立体構造予測
(3) 溶液の微視的構造とその緩和過程の理論
(4) 電極－溶液界面の構造と電極反応の統計力学
(1)の課題はいうまでもなく化学の中心問題のひと
つでる。液相中における多くの化学反応は気相中
と全く異なることが知られている。その理由は液
相中では溶媒からの場の影響で電子状態が大きく

変化するからであり、この問題を解明するために当
グル－プはこれまで拡張RISM理論と非経験的電子
状態理論を結合した新しい方法論を開発してきた。
今後はこの方法を使って、SN2反応やプロトン移動
反応など溶液内化学反応の自由エネルギ－曲面や反
応経路の解明を目指す。
(2)の課題においては生命現象を担う物質である生体
高分子の構造とその安定性を支配する要因を物理化
学的視点から追及する。生体高分子は水の中で生ま
れ、機能を獲得し、進化を遂げてきた。従って、水
は生体高分子の安定性に本質的関わりをもっている。
拡張RISM理論を使って生体高分子の構造安定性の
問題に取り組む。さらにこの方法を使って、蛋白質
のフォールデイングの問題に挑戦する（岡本グル－
プと共同）。
(3)の課題はいわば(1)(2)の前提となる問題であり、溶
液論の中心課題である。当グル－プはこれまでの研
究において溶液の平衡理論である拡張RISM理論と
非平衡統計力学の一般化ランジェヴァン方程式を結
合して分子性液体のダイナミックス理論を発展させ
てきた。今後はこの理論を(1)の電子状態理論と結合
し、溶液内化学反応の速度論に挑戦する。
(4)STM, AFM, SEIRAなど界面測定技術における最近
の目覚ましい発展によって、電極－溶液界面の知見
が原子レベルの分解能で得られつつある。一方、そ
れに対応する理論は未だに古い連続体や熱力学のレ
ベルに留まっている。この状況を脱却し、電極ー溶
液界面の分子論を構築することがこの課題の主旨で
ある。
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