
はじめにお読みください 
 

この文章は、研究室に所属する学生が研究活動の一環として作成してくれたも

のです。研究室セミナーの時間に輪番で発表してもらい、研究に関連した事項の

基礎知識の向上をはかりました。内容・文章ともに未だ不完全なものもあります

が、2018年度に調査してくれたものを公開いたします。 

 

※学生の作成してくれたファイルをそのまま公開しております。ところどころ

誤った記述もあるため、内容については保証いたしかねます。ご注意ください。 

（2019年度以降、少しずつ改訂していく予定です。） 

 

2018 年 3月 名古屋工業大学 川崎・石井研究室 

http://kawasaki.web.nitech.ac.jp/jp/tips/index.shtml 
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【3. 炭素材料】 

43 π-πスタッキングやファンデルワールス力ってなんですか？ 

作成日： 2018 年 11 月 15 日 

担当者： 松下 

π-πスタッキングについて述べる前にファンデルワールス力 ( Van der Waals force ) について述べる。 

 ファンデルワールス力は分子間に働く相互作用である。ファンデルワールス力はさらに三種類に分類

される。配向相互作用 ( Keesom 相互作用 ) 、誘起相互作用 ( Debye 相互作用 ) 、分散力相互作用 

( London 相互作用 ) である。式 (1) にファンデルワールス力を示す。 

 

𝑈𝑣𝑑𝑤(𝑟) = −
𝐶𝑣𝑑𝑤
𝑟6

= −
𝐶𝑜𝑟𝑖𝑒𝑛𝑡 + 𝐶𝑖𝑛𝑑 + 𝐶𝑑𝑖𝑠𝑝

𝑟6
⋯(1) 

 

式 (1) からわかる通りファンデルワールス力は距離の 6 乗に反比例していることがわかる。またファン

デルワールス力は非加算性であり三体以上のファンデルワールス力については単純な足し算では見積も

ることができない。 

 

 配向相互作用は双極子モーメントを持つ分子同士において一番安定な分子配置となるように働く相互

作用である。 

 

上図 4 において、D の r 平行のような構造をとるように配向相互作用が働く。 
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 誘起相互作用はイオン‐誘起双極子間で働く相互作用と双極子‐誘起双極子間で働く相互作用である。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

図 5 はイオン‐誘起双極子間での相互作用を示す。メタンや四塩化炭素、ベンゼンなど分子全体で双極

子モーメントを持たないような分子においてもイオンや双極子モーメントをもつ分子によって電子雲の

方よりが生じることによって双極子モーメントが誘起されることで相互作用が生じる。 

 

 分散力相互作用は双極子モーメントを持たない分子同士での相互作用である。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 ロンドン分散力は分子自身が双極子モーメント持っていなくても、時間的な分子内の電子密度の揺ら

ぎにより生じる分極がもたらす相互作用である。 
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次にπ-πスタッキングについて述べる。 

 π-πスタッキングは芳香環同士の相互作用である。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

芳香環では六員環の中心が最も電子密度が高い。π-π スタッキングで最も安定な配置は C の T 型配

置である。しかしながら空間的な制約がある場合は A や B のようにスタッキングする。図 9A では芳香

環が完全に重なる配置であるが、この場合電子密度が高い部分が重なるため、B のように少しずれて配置

する。 

 グラファイトでは B のように少しずれてグラフェン面がスタッキングしている。π-π スタッキング

で最も寄与が大きい相互作用はロンドン分散力である。 
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