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研究成果概要 

本研究では、京都大学化学研究所スーパーコンピュータシステムの量子科学計算プログラ

ム CASTEP（Material Studio）利用して、首都大学野村研究室で開発された高効率ポリオレフ

ィン重合触媒となるバナジウム（V）錯体の電子状態計算と X 線吸収分光（XAS）スペクトルの

シミュレーションを行った。 

野村らは種々のバナジウムイミド錯体が MAO存在下にエチレンおよびプロピレンの重合反

応に高い活性を示すことを見出し，その重合機構の詳細を明らかにする目的で，溶液 XAS を

用いた触媒中間体研究を進めてきた。本研究課題では，溶液中触媒種の分子構造推定のた

めの基礎的方法論の確立を目的として，DFT 計算や単結晶 X 線構造解析から得られた触媒

前駆体および中間体の分子構造を基に，CASTEP を用いて XASスペクトルを算出し，実測の

スペクトルとの比較分析を行った。その結果，図１に示す様に例えば V(NAd)Cl3錯体の単結

晶構造から算出した理論スペクトルと実測のXANESスペクトルが良い一致を示すこと

を見出した。 

 

図１．V(NAd)Cl3錯体のトルエン溶液 XAS スペクトル（青線）と DFT（GGA/PBE） 

算出スペクトル（赤）※吸収端をプリエッジで規格化 
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