2-ピリドン誘導体のヘテロ分子間会合に及ぼす置換基効果(2)—分子動力学による検討—
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Abstract: Substituent effect was examined on the stability of the heterodimers composed of a pair of 2-pyridone derivatives, each substituted at 3- or 6- position, by means of total energy distributed molecular dynamics (TEDMD).

Keywords: 2-Pyridone Derivatives; Hetero Association; Substituent Effect; Molecular Dynamics
それぞれ3-位および6-位に側鎖置換基をもつ一対の2-ピリドン誘導体のヘテロ分子間会合体の安定性に対する置換基効果を、全エネルギー分布を考慮した分子動力学 (TEDMD)法により検討した。各側鎖の長さの和が6原子より大きい場合にはヘテロ会合体の側鎖は互いに相互作用することができ、置換基の組み合わせにより．．．．．．．．．．．．．．．．．．．
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