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互作用エネルギー計算 

 
 
 
レックスマーク･インターナショナル社の科学者達は、分子力学とモンテカルロ法

を使って、ポリマ分散剤の疎水性のモノマーユニットと顔料結晶の間の相互作用

エネルギーを計算することによって、インク分散性の安定性を予測しました。 
 
インクは染料か顔料を使って作られていますが、顔料は、解像度の観点から、より

良い染色堅ろう度と印刷品質を有しています。しかしながら、顔料は不溶性である

ことから、顔料はポリマー性の分散剤を用いてインク中に安定化させる必要があり

ます。溶剤、顔料結晶とポリマー性分散在の間の相互作用エネルギーが、インク

分散の安定性を決定します。 
 
ポリマー性分散剤は 2つの構成要素からなっています。-親水基と顔料に対する
アンカーとして働く疎水基です。親水基は溶剤中に静電層を作ります。分散剤が

安定化するために、ポリマーは顔料に対して強いアンカーを形成しなければいけ

ません。高分子化学者が有効な分散剤を設計し、結果として起こる分散の安定性

を予測することができるのは重要なことです。 
 
レックスマーク･インターナショナル社の科学者達は、ポリマーと顔料の間の結合

を研究するために分子モデリング法を使っています。彼らは、２つの分子の出発

位置を作るために、アクセルリスの C2･Blendsモジュールのモンテ・カルロアプロ
ーチを使い、次に、それらをアクセルリスの Cerius2の Universal Force Field 
(UFF)を使って最小化しました。彼らは、力場パラメーターを使って、その組み合
わせの相互作用エネルギーを測定し、これを 10,000組繰り返し、平均値を相互
作用エネルギーとして採用しました。 
 
彼らは、長鎖炭化水素および／または芳香族基を含むモノマーが、より親水性の

エチレングリコールとプロピレングリコールより、顔料表面と強く相互作用すること

を見出しました。また、彼らは、相互作用の強度が、顔料を変えることによって変

わるということも見出しました。これらの結果を用いて、研究者達は分散剤を顔料

にマッチさせ、これによって、両者の間のエネルギーを極小化することができるよ

うになりました。この研究はまた、分散材構造の設計と分散安定性の予測に役立

ちました。 
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