
 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

研究タイトル： 

計算化学を用いた分子の機能性評価方法の開発 
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職名： 助教 学位： 修士（工学） 
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キーワード： 電気化学測定, 分子軌道法, 密度汎関数法, 溶媒抽出, 金属資源リサイクル  

技術相談 

提供可能技術： 

・分子モデリングを用いた、分子の電気化学的安定性の推定 

・分子モデリングによるモデル分子の相互作用推定 

・分子モデリングによる抽出剤の抽出性能予測 

・溶媒抽出と電気化学の連動による金属回収手法の検討 

 

提供可能な設備・機器：  

名称・型番（メーカー） 

GAUSSIAN(量子化学計算ソフトウェア) pH メータ 

研究内容：  
 
溶媒抽出法は金属資源リサイクルにおい

て、重要な技術のひとつです。この手法は、

水相と有機相における、金属錯体の安定性

の差を利用して、片方の相に金属を濃縮す

る技術です。したがって、錯体を形成する配

位子(抽出剤)設計が極めて重要な要素とな

ります。本研究室では、抽出剤設計の指針

を、計算化学によって示すことを目的として

います。 
現在は、金属の抽出のされやすさの指標

である、抽出平衡定数(Kex)をなるべく正確に

予測する手法を検討しています。特に現在

は貴金属に着目して検討を行っており、将来

的には、計算コスト(計算に必要な PC スペッ

ク)を抑えるための検討を併せて実施し、なる

べく簡単な回帰式を提供することを目指して

います。 
 

担当科目 
【本科】化学Ⅰ, 化学Ⅱ, 化学Ⅱ, 生化学・微生物学基礎実験 

【専攻科】バイオテクノロジー 

過去の実績 
【科研費採択・代表】 研究活動スタート支援 2022-2023 
【研究助成金・代表】 令和 3 年度 加藤財団研究奨励費 
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