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分子科学研究所は、物質の基礎である分子の構造とその機能に関する実験的研究並びに理論的研究を行うとともに、化学と物理学

の境界にある分子科学の研究を推進するための中核として、広く研究者の共同利用に供することを目的として設立された大学共同

利用機関です。物質観の基礎を培う研究機関として広く物質科学の諸分野に共通の知識と方法論を提供することを意図していま

す。限られた資源のなかで、生産と消費の上に成り立つ物質文明が健全に保持されるためには、諸物質の機能を深く理解し、その正しい

利用を図るのみでなく、さらに進んで物質循環の原理を取り入れなければなりません。分子科学研究所が対象とする分子の形成と変

化に関する原理、分子と光との相互作用、分子を通じて行われるエネルギー変換の機構等に関する研究は、いずれも物質循環の原理に

立つ新しい科学･技術の開発に貢献するものであります。

限りなき分子の謎に挑み  分子の可能性を広げ続けます

　分子科学は、分子と対話し、分子がつくりだす多様な自然の現象の源を探り、またその知識

を基に新しい物質機能を創出しようとする学問であり、その対象は個々の分子から生命・宇宙

現象の非常に広い範囲にわたります。分子科学研究所は、そのような分子科学の研究の中核

拠点として実験的研究および理論的研究を行うとともに、広く研究者の共同利用に供すること

を目的として設立された大学共同利用機関です。分子科学研究所は創設以来35年余、多くの

画期的な研究を行い、また物理・化学研究を支える人材を輩出し、日本のみならず世界のトッ

プインスティテュートとして、分子科学研究の振興をおこなってきました。

　現在、分子科学研究所は理論・計算分子科学、光分子科学、物質分子科学、生命・錯体分

子科学の4つの研究領域と、極端紫外光研究施設を始めとする7つの研究施設を擁し、分子の

構造と反応と機能について先鋭的な基礎研究を進め、分子の新たな可能性を探っています。

　一方、科学研究はミクロとマクロの領域をダイナミックに結びつけつつあります。ミクロとマクロの中間にある、ポストナノとも呼ば

れる世界は、まさに物質の機能が生じ、また生命の現象が生まれる「豊かな分子の場」です。このような「場」において、分子の

集団がエネルギー・エントロピー・情報のやり取りをしながら、微妙な相関を持ち、物質・生命の機能を生んでいる原理を明らかに

することは、自然を司る「分子の知恵」を学ぶことであり、まさに分子科学の新たな研究のフィールドです。このような階層性の高い

分子過程の解明にチャレンジすることは、大きな学術的意味のみならず、エネルギー問題、環境問題、情報技術にも革新的な波及

効果を与え得るものであり、これから分子科学研究所の重要な研究領域としていきたいと考えています。

平成23年４月
自然科学研究機構・分子科学研究所

所長　大峯 巖
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●沿革●研究体制
分子科学研究所の研究職員は研究領域あるいは研究施設

に所属しています。技術課に属する技術職員は主に研究

施設に配置されています。また、共同利用とは異なる安全

衛生や広報などの活動は、平成16年度の法人化後、順次、

専任職員を配置して、組織化しつつあります。さらに、同じく

大学共同利用機関法人自然科学研究機構に属する基礎

生物学研究所、生理学研究所とともに、岡崎キャンパス内に

岡崎共通研究施設を設置しています。共通施設のうち、

計算科学研究センターに属する3研究グループと岡崎統合

バイオサイエンスセンターに属する4研究グループは、分子

科学研究所に併任しており、大学共同利用機関分子科学

研究所の一員として等しく大学等の研究者の共同研究･

共同利用を推進･支援する体制をとっています。

計算科学研究センター（岡崎共通研究施設） 

安全衛生管理室

広報室

史料編纂室

理論・計算分子科学研究領域

光分子科学研究領域 

極端紫外光研究施設

極端紫外光研究施設

分子スケールナノサイエンスセンター

分子制御レーザー開発研究センター

機器センター

装置開発室

計算科学研究センター（岡崎共通研究施設）

岡崎統合バイオサイエンスセンター（岡崎共通研究施設）

分子スケールナノサイエンスセンター

分子制御レーザー開発研究センター

物質分子科学研究領域

生命・錯体分子科学研究領域

岡崎統合バイオサイエンスセンター（岡崎共通研究施設）

［分子科学研究所の組織図］
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■ 昭和50年4月
　分子科学研究所創設（昭和50年4月22日）
　機器センター設置（～平成9年3月）
　装置開発室設置
■ 昭和51年5月
　化学試料室設置（～平成9年3月）
■ 昭和52年4月
　電子計算機センター設置（～平成12年3月）
　極低温センター設置（～平成9年3月）
■ 昭和56年4月
　岡崎国立共同研究機構創設
　（～平成16年3月）
■ 昭和57年4月
　極端紫外光実験施設設置
■ 昭和59年4月
　錯体化学実験施設設置（～平成19年3月）

■ 昭和63年10月
　総合研究大学院大学開学
　数物科学研究科（～平成16年3月、以降は物理科学研究科）
　構造分子科学専攻、機能分子科学専攻
■ 平成9年4月 
　分子制御レーザー開発研究センター設置
　分子物質開発研究センター設置（～平成14年3月）
■ 平成12年4月 
　共通研究施設設置（統合バイオサイエンスセンター、
　計算科学研究センター）
■ 平成14年4月
　分子スケールナノサイエンスセンター設置
■ 平成16年4月
　大学共同利用機関法人自然科学研究機構創設
■ 平成19年4月
　4研究領域に研究組織再編
　機器センター再設置
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　環境に優しい有用な物質を合理的に設計し反応

も高度に制御することは、物質科学の中心課題で

すが、これまでは試行錯誤的な方法に頼ることが相

当に大きかったといえます。化学の限りない夢は、

物質を分子の電子レベルで統一的に理解し、「望む

構造、物性 、機能をもつ分子やクラスターを自由に
デザインして組み立て、思うがままに反応させる」こ

とです。この実現のための理論と計算法の開発お

よびコンピュータシミュレーションを行っています。

また、内外の実験グループと密に連係し実際の合成

の可能性と予測した特性の実証を行っています。

　周期表には利用できる元素は約80種類もあり、
これらの複合的な組み合わせは、多様な機能電子

系発現の宝庫であり無限の可能性を秘めていま

す。最近の大きな関心は、限られた元素だけではな

くすべての元素の特性を上手く利用して、目的とす

る分子を設計したり反応させたりすることにありま

す。しかし、これまでの結合則と反応則の多くは、第

2周期元素を中心に確立されてきたので、高周期
の元素にも同じように適用できないことが多いの

です。これらを各元素や分子ごとに個別に議論する

のではなく、見かけ上異なる現象をできるだけ統

一的な視点から理解し、すべての元素に広く適用

できる簡便な理論設計の確立を目指しています。

　分子の特性は、元素の組み合わせばかりでなく、

立体的な形とサイズおよび柔軟さによって大きく

変化します。サイズの大きい分子には、新規な構造、

物性、機能が数多く隠されています。これらは、構成

する原子数が同じでも、さまざまな構造をとること

ができるので、電子、光、磁気特性ばかりでなく、ゲ

スト分子との相互作用と取り込み様式も大きく変化

します。これらの骨格に異種の原子を加えると、変

化のバリエーションを飛躍的に増大させることもで

きます。また、形状や空孔のサイズを適度に変える

ことにより、機能性の高い超分子を構築できます。

　現在、無数の分子が合成の挑戦を待ち受けてい

ます。しかし、組み立てた分子を現実化するには、前

駆体や置換基の適切で厳密な選択ばかりでなく、反

応経路と反応条件の微妙な設定も要求されます。し

たがって、分子構築から合成実現までを目的として

います。このとき、望みの機能をいかに発現させる

かは特に重要です。分子単独の設計ばかりでなく、

幾つかの分子ユニットが自己集合的に組織化する系

の設計と合成も自由にできることを夢みています。

分子の設計と反応の理論と計算
■理論分子科学第一研究部門

1969年大阪大学卒業、1975

年同大学院博士課程修了、ロ

チェスター大学博士研究員、

オハイオ州立大学博士研究

員、分子科学研究所技官を経

て、1980年横浜国立大学助

教授、1991年同教授、1995

年東京都立大学教授、1997

年同大学院教授、2001年4月

より現職。

TEL: 0564-55-7300

FAX: 0564-53-4660

mail:nagase@ims.ac.jp
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永瀬 茂（教授）

5配位ケイ素間に安定な結合をもつ分子。 化学修飾による金属内包フラーレンの機能化。
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研究概要紹介

理論・計算分子
科学研究領域

生命・錯体分子
科学研究領域

物質分子
科学研究領域

分子科学研究所の研究分野は、理論・

計算分子科学、光分子科学、物質分子

科学、生命・錯体分子科学の4大分野
に大別され、それぞれにおいて、教授

もしくは准教授の独立した研究グル

ープが、自由な発想に基づいて世界

最先端の研究を進めています。さらに、

最先端の施設を利用した共同研究の

場を国内外の多数の研究者へ提供し、

また、東アジア地域の研究拠点と密接

な研究協力ネットワークを形成する

など、世界規模での分子科学の振興

に力を尽くしています。

分子およびその集合体（気相、液相、固相）、さ
らには生体分子やナノ物質など複雑系や複合
系に関する構造および機能を量子力学、統計
力学、分子シミュレーションを中心とした理
論・計算分子科学の方法により解明します。

分子に光をあてると様々な興味深い性質を
現したり、化学反応を起こしたりします。分子
科学研究所では、分子の構造や性質を光で
調べ、反応や物性を光で制御する研究を行っ
ています。そのために必要となる高度な光源
の開発も行っています。

新たな現象や有用な機能の発見を目指し
て、新規分子の開発やそれらの高次集積化
と、電気・光物性、反応性、触媒能などの研究
を行っています。

生物が示す多彩な生体機能の発現が、どのよ
うな機構で行われているか分子レベルで解
明するための研究を行っています。中心金属
と配位子の組み合わせで金属錯体は多種多
彩な機能を発現します。その特色を生かして
エネルギー・環境問題軽減のための高効率エ
ネルギー変換、水中での有機化合物の分子
変換、無機小分子の活性化を行っています。

理論・計算分子
科学研究領域

物質創成、機能制御、
新しい観測手法の開発

光を造る、光で観る、光で制御する

見えない複雑な分子を描き出す

生体機能の実現と無駄のない化学反応へ
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　光（電磁場）と物質の相互作用は非常に多くの

研究領域で極めて重要な現象であり、分子科学の

根幹を成している現象であると言っても過言では

ありません。身近な例では、物には色が付いてお

り、その色が認識できること、その色が褪せていく

こと、新しい物質を生み出す反応が起こること、ま

た光合成などにも強く関係しています。更には物

質の構造や性質を理解するための分光学、太陽電

池や光触媒反応、フォトニック材料開発などの研究

分野では光と物質の相互作用の理解を避けて通

ることはできません。ところがこの相互作用の基

礎理学的理解は未だ十分なものではありません。

これまで物質科学の研究分野では光と物質の相

互作用は、双極子近似と呼ばれるある簡便な近似

を使って議論されてきました。この近似において

は、光は空間的に変動のない“のっぺりした均一

な”外場として扱われ、更には物質系（電子系）の

運動の結果生じる新しい電磁場の発生（自己無撞

着性）も全く考慮に入れていません。ところが、最

近のナノテクノロジーの進展は目覚ましいものが

あり、数十から百ナノメートルオーダーの極めて精

巧な物質が作られるようになり、またそのような物

質に新たな機能を持たせる試みが盛んに行われ

ています。このような状況下では、もはや光と物質

の相互作用の不均一性や自己無撞着性が無視で

きなくなり、双極子近似の妥当性は脆くも崩れ去

ります。それ故に双極子近似を超えた光学応答理

論の開発が必要になってきます。そこで我々のグ

ループでは、ナノ構造体と光の相互作用をより正

確に扱う為の光学応答理論の開発とその理論に基

づく数値計算手法の開発を行い、機能性を持った

次世代量子デバイスを設計するための指針を理論

的・数値的に与えるべく研究を進めています。

　上記したように光と物質の相互作用の理解にお

いては、不均一性と自己無撞着性が大きな鍵となり

ます。我々は最近、光の空間的不均一性を取りこん

だ光学応答理論の開発を行い、その実例として銀

粒子に光学的な力を与えることができることを示し

ました。この成果は、原子や分子レベルでの究極的

な物質操作の技術に繋がると考えています。一方、

自己無撞着性の効果を取り込む為に、物質系（電子

系）の運動と光（電磁場）の運動を同時に扱う理論

及びその数値計算手法の開発を続けています。ま

た、このように十数ナノメートルを越える物質を計

算の対象にする場合、市販の数値計算プログラム

や、既存の数値計算手法に基づくプログラムでは膨

大な計算時間が掛かってしまい、事実上計算を実

行することができません。そこで我々のグループで

は、次世代スーパーコンピューターで実機稼働でき

る超並列数値計算プログラムの開発も同時に行っ

ています。現状で既に、1万並列程度の計算を並列
効率が70%程度（一部のアルゴリズムに関しては
80%以上を越える効率）で実行しており、更なる
大規模並列化プログラミングを進める予定です。

ナノ構造体電子・電磁場ダイナミクスの理論と量子デバイス科学への展開
■理論分子科学第一研究部門 ■理論分子科学第一研究部門

量子ドットにおける励起子ポラリトン伝播モデルを利用した
光合成エネルギー伝播システムのモデル化。

新しい多電子理論と化学への応用

　どうして化学結合ができるのか、化合物の構造、

色あるいは反応性、また、電場や磁場中の分子の性

質あるいは実験の分光スペクトルなどを理解あるい

は説明する理論的手法は、近年、コンピュータの高

性能化とも相まって実用上大変強力な方法論にな

ってきました。我々の研究室では、分子の化学的性

質や反応を解析、予測するための電子状態理論とそ

のアルゴリズム開発を中心に研究を行っています。

化学反応計算や物性予測に用いられる計算（量子化

学計算や電子状態計算などと呼ばれるもの）では、

分子の電子の運動を量子論の基礎方程式に従い記

述することで，分子軌道などの尺度を用いて、分子

の反応性や構造を定量的に見積もります。我々の理

論手法では、化学現象を電子レベルで記述し、電子

状態に表れる量子効果や相対論効果を精度良く取

り扱うことで、詳細な物理化学的な解析が可能とな

ります。我々は、高度な物理モデル、数学手法を駆使

した強力なアルゴリズムを開発し、またそれらを電

算ソフトウエアとして実装し、化学現象の機構解明

に向けた最先端の科学技術計算を実現しています。

　化学では、価電子の運動やその多体相互作用は

大きな役割を果たしています。計算では、その価電

子の変化を精度良く追跡する必要があります。我々

は、その記述に関する方法論開発を中心に研究を推

し進めています。この分野は1980年代に随分進展
し、小さな分子に限れば，経験値に頼らず化学的精

度で電子状態を記述することが可能です。また、密

度汎関数理論に基づく分子軌道計算法は実験研究

者にも広く利用されています。しかしながら、大きな

分子の複雑な電子状態（励起状態や金属化合物の

擬縮重状態、多参照状態）に関する計算の実現には、

今なお大きな壁があります。この難しさに対して、

我々は最先端の理論やアルゴリズムを駆使あるい

は考案し、これまで解析できなかった電子状態を解

明する研究を世界に先駆けて進めています。

　例えば、共役π分子の励起状態やあるスピン状態
には、従来の一電子的な描像では理解できない電

子状態があり、それらが重要な種々の現象に関与す

ることが知られています。我々は、磁性有機分子の

典型系や、最近注目を浴びているグラフェンナノリ

ボンの電子状態を高精度に解析することができて

います。グラフェンはエッジの形状に起因する特異

的な電子構造の上で、π電子の集団運動を伴う新奇

な電子状態を記述することができました。また、有機

磁性体の典型分子を対象として、その磁性体の安定

性に関して従来法の結果を覆す新しい理論的説明

を示しました。また、多核錯体化合物の構造や関連

する反応機構の高精度な計算にも挑戦しています。

　これらの成果は、我々独自の電子状態理論、多電

子理論の開発によるブレークスルーによってもた

らされたものです。我々の研究室では、第一原理に

基づく最大規模の多配置電子状態計算を実現する

密度行列繰り込み群法を開発し、巨大次元の量子

化学ハミトニアンを対角することに成功しており、

それを分子系に応用することができます。また、定

量的精度を高める手法開発として、多電子間に働く

摂動的な力学効果をハミルトニアンに繰り込むオリ

ジナルな正準変換法を開発しています。以上のよう

に、基礎的な技術開発の成果を統括的に用いて、

新しい電子論を確立することを目指しています。

参考文献
1) W. Mizukami, Y. Kurashige, and T. Yanai, “Novel 
Quantum States of Electron Spins in Polycarbenes from ab 
initio Density Matrix Renormalization Group Calculations,” 
J. Chem. Phys. 133, 091101 (2010) (4 pages).
2) T. Yanai, Y. Kurashige, E. Neuscamman, G. K-L. Chan, 
“Multireference quantum chemistry through a joint density 
matrix renormalisation group and canonical transformation 
theory,” J. Chem. Phys. 132, 024105 (2010).
3) Y. Kurashige and T. Yanai, “High-performance ab initio 
density matrix renormalization group method: Applicability 
to large-scale mult i reference problems for metal  
compounds,” J. Chem. Phys. 130, 234114 (2009).

1991年東北大学理学部卒業、

1995年東京大学大学院理学

系研究科博士課程中退、博士

（理学）。1995年分子科学研究

所助手、1999年北海道大学

理学部助手を経て2004年6月

より現職。

TEL: 0564-55-7311

FAX: 0564-53-4660

mail: nobusada＠ims.ac.jp

1997年東京大学工学部応用

化学科卒、1999年同大学院

工学系研究科修士、2001年

博士（工学）。2001年学術振興

会博士研究員、2002年米国

Pacific Northwest 国立研究

所、同年Oak Ridge 国立研

究所博士研究員、2 0 0 5年

Cornell 大学博士研究員を

経て2007年1月より現職。

TEL: 0564-55-7301

FAX: 0564-53-4660

mail: yanait＠ims.ac.jp

〈キーワード〉

ナノ構造体
●

電子・電磁場ダイナミクス
●

量子デバイス

〈キーワード〉

電子状態理論
●

計算化学
●

5 6

擬縮重電子系

信定 克幸（准教授） 柳井 毅（准教授）

大規模有機磁性分子（ポリカルベン）のスピン相関の算出

および可視化。CAS（46e、46o）の大規模計算を実現した。
低スピン状態に著しい量子ゆらぎが発見された。その安定
性から、強磁性の状態（高スピン状態）は相対的に不安定化
するという機構を提唱した。
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　生命現象はタンパク質やDNAなどの生体分子
の働き（機能）によって支えられており、その生体

分子の機能は「水」という地球上に普遍的に存在

する物質の利用を前提としています。水は、生体

分子が働く環境として一般的な役割を演じている

だけではありません。それは、例えばATPの加水
分解反応においては、一つの基質（反応物質）とし

て直接反応に関与し、生命活動に必要なエネルギ

ーを供給する機能分子です。生命体の約70％が
水であることは、まさに生命現象にとってきわめ

て本質的な意味をもっているのです。

　水がかかわる生命現象をより深く追求していく

と、そこに一つの普遍的「物理化学過程」が存在する

ことに気づきます。それは「分子認識」と呼ばれる過

程です。例えば酵素反応において、酵素がその反応

ポケットに基質を結合する過程、あるいは抗原・抗体

反応で、抗体（レセプター）が抗原（リガンド）を結合

する過程などはその典型例です。すなわち、「分子

認識」は生体分子がその機能を発現する際に必ず

経由する、いわば、生命現象の「素過程」なのです。

　分子認識過程は蛋白質、水、およびリガンドの相

互作用が複雑に絡みあって起きる過程であり、全体

系に及ぶエントロピー変化を含む自由エネルギー

を駆動力とする過程です。従って、その理論的記述

は本質的に「統計的」あるいは「確率論的」にならざ

るを得ません（蛋白質の活性部位にどれくらいの

確率でリガンドが存在するか？）。私どもはこの「分

子認識過程」を統計的に記述する新しい方法論

（RISM/3D-RISM理論）を開発しつつあります。1)

自由エネルギーを求めるためには、ボルツマン因

子に関わるいわゆる「配置積分」をおこなう必要が

ありますが、RISM/3D-RISM理論では統計力学
の方法を使って配置積分を「解析的」に求めます。

このため，この方法は系の大きさや時間の長さに

関する制限をいっさい受けません。私どもはこの

理論を使って、これまで、蛋白質やDNAによる
様々な分子認識過程を解明してきました。例えば、

リゾチームによる水分子やイオンの結合、アクア

ポリンによる水やグリセリンの透過、ミオグロビン

の一酸化炭素脱離経路、M2チャネルによるプロト
ンの透過機構、などです。2-4)

　ここでは、最近の研究例として、イオンに誘起さ

れたDNAテロメア構造について述べます。テロメ
アは染色体の先端部に位置し、人の寿命を規定し

ています。その構造は4つのグアニン（Gカルテッ
ト）が内側に向いて水素結合を形成し、いわゆる四

重ラセン構造をとり、このGカルテットの間に金属
イオンが結合され、構造安定化に寄与していると

考えられています。我々はRISM/3D-RISM理論に
より、まず、NaCl溶液中のNMR溶液構造を再現す
るとともに、まだ、実験的に知られていないKCl溶
液中の構造を予測することに成功しました。4)

分子認識の統計力学による生命現象の解明
■理論分子科学第二研究部門 ■理論分子科学第二研究部門

分子性導体における電子物性と相転移の理論

　分子が積層して固体になるものの多くは、超伝

導、電子スピンが交互に並ぶ反強磁性、電荷が規

則的に並ぶ電荷秩序、強誘電性など、多様な電子

物性が分子の構成原子、圧力、温度などのわずか

な変化で現れます。このような分子性導体は分子

の積層方向に由来する、低次元の電気伝導性をも

ちます。分子軌道の重なりは一般に小さいので、ク

ーロン反発などの影響を受けやすいです。さらに

分子そのものが柔らかく、分子配置が変化しやす

いので、そのような影響もあります。このような分

子性導体の特徴をうまく使うと、光照射によって超

高速かつ巨視的に電子状態を変えることができ

て、光誘起相転移と呼ばれています。

　熱平衡における電子物性と構造物性を、相互作

用する電子、分子振動、格子振動によって記述する

模型が、対象とする物質や現象に応じて存在しま

す。しかしたとえ平衡状態の電子物性を記述でき

ても、光照射によって駆動され、平衡状態から大き

くかけ離れた状態の時間変化を記述するには不十

分で、目立たない自由度や相互作用がキーになる

ことがあります。このような電子状態を、相互作用

の強いあるいは弱い極限からの計算や、各種の近

似計算、系を小さくするかわりにその中では厳密

な計算などを使って、理論的に研究しています。時

間変化についても、環境に左右されながら確率的

に変化する長時間のふるまいから、いまの状態が

わかれば直後の変化がわかるような短時間のふる

まいまで、幅広く扱っています。

　光誘起相転移には、電子が反発してお互いに

身動きがとれずに凍結しているところを融解する

ことで現れる絶縁体から金属への転移、電荷密

度や電荷分極の整列のしかたを変える転移、磁

場を加えても磁化の発生しない非磁性から磁化

の発生する常磁性への転移、電場を加えなくて

も電気分極のそろった強誘電からそれがばらば

らになった常誘電への転移などがあります。これ

らについて理論研究を進める中で、分子の間を

動き回る電子の速さと分子の中の原子の揺れの

速さが同程度になって、量子干渉を起こすことを

世界に先駆けて示しました。こうした蓄積を基に

すると、どのような波長のレーザーをあてれば電

子、分子変位、格子変位を選択的に動かし、巨視

的な状態変化をいかに効率的に得られるかなど

がわかるはずです。最終的な状態変化は似てい

ても、そこへ至る経路や時間をレーザーの波長

によって変えることも考えています。

　相互作用する電子格子系がみせる非平衡現象

のひとつに、非線形伝導もあります。電流が流れ

ている状態は、定常状態ですが非平衡なので、そ

れほどわかっているわけではありません。分子性

導体に電流を流すと、電荷分布や分子配置が変

化して、温度や圧力の変化では現れない状態にな

るなど、特異な現象が報告されています。これら

についても、定常状態を直接扱う理論的な方法な

どを使って取り組んでいます。
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NaCl溶液中のテロメア再安定構造とその周りの（a）水、
（b）Naイオンの分布。（c）Gカルテットの間のNaイオンの分布。

0110のように電荷整列した絶縁体を光照射した直後に、
1010のような新たな整列パターンが現れ、それまで信じら
れていた金属とは異なる状態になることを、実験で観測され
た過渡スペクトルとの比較によって示しました。
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　溶液や生体などの系では、フェムト秒オーダーの

分子振動から、マイクロ秒からミリ秒さらに遅い時

間スケールにいたる分子集団（液体構造）やタンパ

ク質の構造の変化が存在します。このような階層的

な運動は時間スケールにおいて広範なレンジにわ

たっているだけでなく、それぞれの運動により空間

スケールも異なっています。また、光などの外部摂

動による分子の電子状態変化によっても、このよう

な時間的にも空間的にも不均一な運動が誘起さ

れ、集団的な構造変化や化学反応にいたることも

あります。さらに、このような熱的および非熱的な電

子・分子ダイナミックスによる状態の変化の結果と

して、凝縮系は様々な物性や機能を示します。

　私達は、超高速ダイナミックスから遅い構造（状

態）変化にいたる不均一で階層的な凝縮系ダイナ

ミックスの分子論的機構を明らかにするために、統

計力学や量子力学に基づく独自の理論計算・解析

手法を開発し、さらに分子シミュレーションや電子

状態計算を駆使した以下の研究を行っています。

　溶媒の影響を考慮した電子状態計算に基づく

ポテンシャル面を構築し、光励起による励起状態

プロトン移動に関する研究を行っています。その

結果、反応に関わる運動モードの高速緩和ダイナ

ミックスを明らかにし、溶媒の有無によるエネル

ギー緩和過程の違いなどを見出しています。ま

た、近年、高次非線形分光法の実験により、振動

モードの揺らぎや緩和過程が明らかになってきて

います。私達は、なぜ高次非線形分光法が詳細な

ダイナミックスの情報を提供できるのかを明らか

にし、その第一原理的計算手法の開発を世界に

先駆けて行ってきました。さらに、水の分子内・分

子間運動の三次赤外分光法に対する理論計算を

行い、それらのモードにおける環境の不均一性の

変化、モード間のエネルギー緩和機構を明らか

し、これらに基づき水の特徴である高速ダイナミ

ックスの起源を明らかにしました。

　このような超高速ダイナミックスに加え、単純液

体には見られない過冷却液体の時間的・空間的不

均一ダイナミックスの起源についても研究を行っ

ています。高次非線形分光の例からも分かります

ように、系の不均一性を明らかにするためには多

時間相関関数が不可欠となります。しかし、これま

で一時間相関関数を用いた解析しか行われていま

せんでした。私達は多時間相関関数を用いた解析

を行い、低温になるにつれて、従来の時間スケール

に比べ、もっとゆっくりと不均一性が変化していく

ことを明らかにしました。また、過冷却水は異常な

熱力学的性質を示すことが古くから知られていま

すが、その分子論的起源はほとんど明らかにされ

ていませんでした。私達は熱力学量を動的変数に

一般化し、比熱の特異的温度依存性を生み出す揺

らぎの時間・空間スケールを明らかにしました。さ

らに、主成分分析などを用いて、通常のシミュレー

ションでは到達不可能な生体分子の遅い構造変化

の経路の解析なども行っています。

　このように、私達は様々な運動が複雑に絡み合

って生まれる凝縮系ダイナミックスに興味を持っ

て研究を進めています。これらの研究をさらに発

展させ、逐次的な状態変化（反応）がなぜ、どのよう

に進むのかという化学の基本的問題、物性や機能

の解明の礎を築き、新しい物性・機能発現の指導

原理の獲得へと展開していきたいと考えています。

時間・空間的に不均一な凝縮系ダイナミックスの分子論的起源の研究
■計算分子科学研究部門 ■計算分子科学研究部門

水のスナップショットと分子間運動に関する二次元赤外スペクトル。

高精度な電子状態理論を核とした新しい理論化学の開拓

　様々な化学現象は分子の電子状態に基づいて

発現しています。私たちは、電子状態理論を用い

て化学現象の本質を明らかにし、新しい化学概念

を構築することを目的として研究を行っています。

とくに、高精度な励起状態理論を開発し、理論分

光や光物性化学など主に光の関わる化学現象に

ついて研究を進めています。現在の主な研究テー

マは以下のとおりです。 
（1）高精度電子状態理論の開発 
分子の励起状態には複雑な電子構造をもつ状態

がありますが、励起状態の理論研究ではこれらを

正確に記述することが重要になります。私たちは、

複雑な電子状態にも高精度な理論SAC-C I  
General-R法を開発し、極めて精度の高い研究
を可能にしました。最近では、より効率的に複雑な

電子状態を記述できるActive space法や、励起
状態のおける溶媒効果を記述することができる

PCM-SAC-CI法を開発しました。現在、理論の高
精度化と大規模化を軸として「有用な高精度電子

状態理論」の開発を進めています。

（2）理論精密分光 
分子分光では様々な新しい現象が発見されてい

ますが、それらの解明には理論の正確な情報は極

めて重要です。私たちはバレンス励起から内殻電

子過程まで広いエネルギー領域の分子分光につ

いて精密な理論研究を行ってきました。内殻電子

過程の研究では複雑な電子状態の詳細を明らか

にしました（図1）。最近、2電子イオン化状態の分
子分光によって、内殻イオン化にともなう緩和エ

ネルギーや原子間緩和エネルギーを抽出できる

ことを理論的に示しました。高精度な理論に基づ

く分子分光の新しい展開を目指しています。

（3）光物性科学 
発光材料では分子の励起状態が鍵であり、励起状態

の精密な理論研究によってその光物性の詳細を明

らかにすることができます。私たちは、有機ELやバ
イオセンサーなどの光電子過程について研究を行

ってきました。高分子系の有機EL分子では柔軟な
分子構造に基づく統計的性質が重要であることを

明らかにしました（図2）。最近では、紫外線を遮蔽す
る分子の光学的性質や有機EL分子における溶媒効
果や振動構造を考慮した電子スペクトルの理論解

析を行いました。精密な電子状態理論を用いて、光

機能分子の電子過程について研究を行っています。

（4）表面触媒・表面光化学 
表面反応は、無限系と有限系の接点の現象であり、

理論的にも大変興味深い研究対象です。そこでは

固体表面と吸着分子の相互作用が本質であり、表

面－分子系の理論モデルが鍵となります。表面－分

子系の電子交換を記述する理論によって燃料電池

のアルコール酸化反応などを研究しています。ま

た、金属クラスターにおける化学反応の研究もスタ

ートしました。表面光化学にも興味をもっています。
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1) 江原、「高精度電子状態理論の開発と応用」化学と工業, 6月号, 
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図1：COのC1s内殻イオン化サテライトスペクトル。

図2：フルオレンチオフェンと置換体の構造と励起スペクトル。
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　タンパク質は、多数のアミノ酸がペプチド結合

によりつながったもので、そのアミノ酸の並び方

（一次元配列）はタンパク質の立体構造を決める

重要な要素となります。アミノ酸の一次元配列情

報をもとにタンパク質の立体構造を予測する問

題をタンパク質の折りたたみ問題といいます。タ

ンパク質の折りたたみ問題が難しい理由は、通常

のシミュレーション手法では多くのタンパク質構

造を探索するために非常に長い時間シミュレー

ションを行わなければならないからです。

　この問題を解決するためこれまでに有力な手

法がいくつか提案されてきました。それでもこれ

までの方法では温度や圧力を変えたときの構造

の変化を理論的に研究することはできませんで

した。私はこの問題を解決するための有力な手法

「マルチバーリック・マルチサーマル法」を最近提

案しました。この方法ではシミュレーションの最中

に温度を上げたり下げたりすると同時に圧力を上

げたり下げたりします。こうするとタンパク質は激

しく動くようになります。その結果、図に示すよう

に繰り返しタンパク質を折りたたんだり、ほどい

たりすることに成功しました。また温度を上げた

り、圧力をかけたりするとどうのようにタンパク質

が壊れるかも明らかにしました。今後この方法を

用いることにより高温・高圧下での生体分子の構

造と機能を理論的に解析できると考えています。

　他にもより効率的に構造をサンプルできる手法

を開発して、タンパク質の折りたたみ問題に取り組

む予定です。特にアミノ酸の数が50残基を超える
タンパク質を世界で初めて折りたたみ、立体構造

の形成過程を原子レベルで明らかにすることを目

標としています。さらに医療への応用にも関心を持

っています。タンパク質が間違って折りたたまれる

ことによってひき起こされるフォールディング病と

いう病気があります。アルツハイマー病や人工透

析患者にみられる透析アミロイド症がその例です。

これらの病気はタンパク質が間違って折りたたま

れ、アミロイドという針状の物質を作ってしまうこと

が原因ですが、アミロイドが形成されるしくみはま

だよくわかっていません。アミロイド形成のしくみ

が明らかになればアミロイド形成を阻害する薬を

開発するための手がかりを得ることが可能になり

ます。当研究室で開発してきた新しい分子動力学

シミュレーション手法を使ってアミロイド形成のし

くみを明らかにしようという研究も進めています。

新しい分子動力学シミュレーション手法の開発と生体分子への応用
■生体分子機能研究部門 ■光分子科学第一研究部門

新しい光学顕微鏡でナノ物質の励起状態を探る

　従来の光学顕微鏡では、光の波長（可視光で0.5
μm程度）より小さい形を見ることができませんでし
た。最近、近接場光学顕微鏡という新しい方法が開

発され、それによってナノメートルサイズの物質の

観察が可能になりました。ナノサイズ物質のカラー

写真（即ちスペクトル情報）を撮ることができ、また

私たちの研究室の装置では、10兆分の1秒単位の
極めて短時間内に起きる超高速の変化を、刻一刻、

場所ごとに調べることもできます。カラー写真が撮

れるのは光を使ってこそできるのは当然ですが、超

高速の現象をとらえることも、光を使って初めて可

能になります。また私たちは、貴金属からできたナノ

物質では、物質の特性に深く関わる「波動関数」がこ

の方法で観察できることも見いだしました。このよ

うな方法でナノ物質の新しい性質を光で調べ、光で

制御する基礎的な研究を行っています。

　貴金属ナノ微粒子をある一定の構造で集合させ

て配列構造を作ると、光を照射したときに、局所的

に非常に強い光（金属微粒子のない場合に比べて、

最大数百万倍）が発生する場合があると考えられて

いて、様々な利用価値があります。通常の光学顕微

鏡ではナノサイズの小さいものを見ることができ

ないので、このような光の場を観察することもでき

ませんが、私達は、独自に開発した近接場光学顕微

鏡を用いて、発生した強い光の場を、実際にイメー

ジとして観察することができました。例えば、微粒子

が2個連結した構造では粒子間の隙間に強い光が
発生しているのが観察され、これは理論による予測

に良く一致します。一方、多数の微粒子が集まって

島状の構造を作ると、島の辺縁部に強い光が集中

することがわかり、これはこれまで予想されていな

かった基礎的な知見です。また最近、同じ近接場光

学顕微鏡を用いた実験で、ナノサイズの孔を通って

くる光が、その孔よりも大きなナノサイズの貴金属

の板をかぶせることで、板をかぶせる前よりも強く

なる（つまり、孔に金属板で蓋をすると、孔を通る光

が強くなる）という、奇妙な現象を見いだしました。

解析の結果、貴金属の微粒子がもつ光を集める特

異な性質が、この現象に深く関わることがわかって

きました。このような研究を発展させて、ナノ構造物

質の励起状態が関わる分子科学を発展させて行き

たいと考えています。
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奥村 久士（准教授）

金でできた様々なナノ構造体の近接場光学イメージ。A: 単一
のロッド状金ナノ微粒子（長さ540nm）。波動関数の振幅
が可視化されている。B: 球状金微粒子（直径100nm）の二
量体。微粒子間の隙間に強い光が観察される。C: 球状金微
粒子（直径100nm）の島状集合体。辺縁部に強い光が局在
する。D: 金薄膜上に円形の孔を6個並べて開けたもの。孔と
孔の間の空間に光が局在する。

岡本 裕巳（教授）

アミノ酸10個からなるタンパク質「シニョリン」のマルチバー
リック・マルチサーマル分子動力学シミュレーション。天然構
造からのずれ（RMSD）が小さくなったり（＝折りたたんだり）
大きくなったり（＝ほどけたり）しています。
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　紙の上に書いた分子式は分子の骨組みだけを

教えてくれますが、実際の分子は空間を飛行し、

回転し、振動しています。室温の条件であっても、

典型的な分子で1秒間に300m飛び回り、1011回

も回転し、振動は1012～1013回に達します。この
ように激しく運動する分子の姿をありありと捉え

ること、その上で、分子の運動を自在に操作する

ことを、私たちは目指しています。

　激しく運動する存在としての分子は、19世紀中ご
ろのマックスウェルやボルツマンによる気体運動論

によって認識されるようになり、20世紀初頭におけ
る量子力学の成立ならびに分光学的研究の蓄積に

よって、物理学的描像が確立しました。今では、どの

ような基本的な化学の教科書でも、分子の振動や

回転運動を量子力学的に表現する「波動関数」につ

いて記載されています。しかし、波動関数を実験的

に決定すること（専門的には｢量子状態の再構築｣

と呼ばれます）は、実は、依然として大きなチャレン

ジとして残されています。極微の存在である分子を

1つ1つ観察することは困難であり、多数個の集団
として観測する必要があります。分子がおのおの勝

手に運動していると、平均化のために多くの情報が

失われてしまうので、全ての分子がそろって運動す

るようにコントロールする必要があるからです。

　分子運動をコントロールするために、私たちはレ

ーザー光を活用します。まず、分子を1ケルビン以
下の極低温状態に冷却して運動をストップさせた

のち、1ピコ秒（1兆分の1秒）よりも短い強力な光

パルスを用いて瞬間的に分子に撃力を加え、運動

を励起します。このような「撃力」光による状態分布

の変化を精密に測定する方法を、私たちは独自に

開発しました。さらに、レーザーパルスを適切な時

間間隔で2発続けて照射することにより、そろって
右回りもしくは左回りに回転させることにも成功し

ています。パルス間隔は分子の回転周期（10ピコ
秒）程度で、この時間内で回転方向の整列が完了し

ます。そのために、回転のタイミングをきれいにそ

ろえることができ、また、パルス間隔を変えるだけ

で回転の向きを反転させることもできます。

　そろって回転する分子の集団を作り出すことに

成功したことは、超高速で運動する分子を「撮影」

することへとつながる重要なステップであり、近

い将来、「粒子であるとともに波としての性質を

持つ」というミクロスケールの物理法則に支配さ

れた分子の世界を、明確に視覚化できると期待し

ています。さらに、撃力光による分子運動の励起

は、回転ばかりでなく振動運動にも適用できま

す。実際に、弱い分子間力で結合した分子集合体

である分子クラスターを対象として、大振幅な分

子間振動の励起を実現しています。今後は、異性

化を効率的かつ選択的に誘起するような、エキゾ

チックな運動状態を作り出すことに挑戦する予定

です。このような研究を更に進めることによって、

真に量子論的な枠組みのなかで「望ましい反応の

みを進行させる」ための指導原理の確立を目指し

たいと考えています。

分子運動量子状態のデザインと再構築
■光分子科学第一研究部門 ■光分子科学第二研究部門

アト秒量子エンジニアリング

　「物質は見方によって粒子になったり波になった

りする。」量子の世界の本質はここにあります。量子

力学が確立してから既に100年近くが経ち、みなさ
んの日常生活において、コンピューターやCDプレ
ーヤー等、量子力学の応用製品はなくてはならない

存在になりました。しかし、人類はまだ量子の世界を

完全に理解しておらず、その応用の余地も膨大に残

されています。私たちは、量子の世界をより良く理

解するために、原子や分子の波としての性質を光で

完全に制御するというテーマに挑戦しています。

　私たちは、分子の中の電子や原子の波にアト秒

（アト＝10-18）レベルで制御されたレーザー電場
の振幅（振動の幅）と位相（振動のタイミング）の

情報を完全に転写することによって、それらが干

渉してできる量子力学的な時空間模様をピコメ

ートル（ピコ＝10-12）・フェムト秒（フェムト＝10-15）
レベルの時空間分解能で多彩に加工し可視化す

ることに成功しました（下図）。1、2)この研究成果

は、多くの新聞やYahooトピックス等で大きく取
り上げられ、社会的にも反響を呼びました。さらに

私たちは、この技術を用いて、1個の分子で世界
最速レベルのスーパーコンピューターの1000倍
以上の速さでフーリエ変換を実行することのでき

る分子コンピューターの開発に成功しました。3)こ
の成果は、朝日新聞や中日新聞を始めとする新聞

各紙で取り上げられた他、英国の科学雑誌Nature、
米国物理学会の週刊誌Physics、ドイツ物理学会
誌Pro -Phys i k、あるいはSc ienceDa i l y、
EurekAlert、PhysOrg、PopSciなど各国の一般
向け科学メディアで大きく報道される等、世界的

な注目を集めました。そしてつい最近、この分子

コンピューターの中の量子力学的な情報を外部

から書き換える革新的な光技術を開発することに

成功しました。4)この成果は、中日新聞を始めとす

る国内各紙で大きく取り上げられた他、Nature 
Physics誌のNews and Views欄においてハイ
ライト論文として取り上げられる等、世界的に大

きな反響を呼んでいます。

　私たちの一連の研究は、これまでに無い新しい

概念を分子科学に導入するものであり、これによっ

て「アト秒時空間量子エンジニアリング」という新

たな学術分野が開拓されました。今後、アト秒時空

間量子エンジニアリングが、物性科学や情報科学

など多くの分野を融合した学際的な研究領域を形

成し、化学反応制御や量子情報処理などの量子テ

クノロジーの開発に続く新たな扉を開いていくも

のと期待されます。これらの研究の途上で、「物質

の波としての側面と粒子としての側面がどんなふ

うに共存しているのか？」そんな100年の謎を解く
ためのヒントが見つかるかもしれません。
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大島 康裕（教授）
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アト秒ピコメートル精度でデザインし可視化された波束干渉

の時空間模様。ヨウ素分子内で対向して運動する2個の振動
波束の相対位相を（a） 0度；（b） 90度；（c） 180度；（d） 270度
に固定した。文献2)から引用。

2つの極短光パルスを照射することにより、右回りもしくは左
回りにそろって分子が回転する状態を作り出すことができ
る。2つの光パルス間の時間間隔をピコ秒程度で調整する
と、回転方向が反転する。

大森 賢治（教授）



　分子の中の電子には、分子を構成する原子の
原子核の近くに強く拘束されている内殻電子と、
原子同士を結びつけたり、分子同士を結びつけ
たりする糊の働きをしている価電子があります。

X線のようにエネルギーが大きくて目に見えない
光やエネルギーが小さくて目に見える光（可視
光）で分子の中の電子が励起される様子は、光の

吸収スペクトルからわかります。X線は内殻電子、
可視光や紫外線は価電子を励起します。内殻電
子、価電子は同じ行き先（空の分子軌道）に励起
されますが、吸収スペクトルは随分違って見えま

す。これは、X線吸収スペクトルでは内殻電子が
もといた原子のごく近くの成分だけ抽出される
からです。分子の中の特定原子の内殻電子を
次々と選んで励起させることで、分子の局所電
子構造解析が実現できます。我々の研究グルー
プでは、実験、理論両面から内殻励起の分子科学

の構築のために、X線局所電子構造解析法の基
礎と応用に長年取り組んでいます。
　基底状態の分子からつくりだされる内殻励起状
態には基礎的な観点から興味深い課題がいろい
ろあります。内殻軌道から空の分子軌道に電子が
単に励起するだけではなく、同時に価電子も空の
分子軌道に励起する多電子励起状態、内殻電子が
系の外に飛び出すエネルギーしきい値直前に弱く
束縛された一連の広がった励起状態（“励起子”）、

しきい値を越えて系外のはるか彼方（連続状態）に
勢いよく飛び出していく電子が分子に引き戻され
るかのように見える共鳴状態などがあり、吸収スペ

クトルを複雑にします。また、X線を吸収してつくり
だされる内殻励起状態は高励起状態なので、励起

しても直ちにX線、電子、イオンを放出して、安定な
状態に落ちていきます。落ちた先の価電子励起状
態は、可視光や紫外線を吸収してできた価電子励
起状態とは違う構造になっていて、構造変化のダ
イナミクスを追うことも可能です。
　現在、分子クラスター、凝縮分子・分子固体、固
体中の不純物分子、液体分子、溶質・溶媒分子の局
所電子構造を解明するため、世界トップレベルの
高分解能・高輝度性能を誇る分子科学研究所のシ

ンクロトロン光源加速器施設（UVSOR施設）にお
いて、独自開発の実験装置群を利用した研究を行

っています。特に、最近の分光技術では100eVを
越えるX線領域でも1meV精度の高分解能実験が
可能になり、注目した原子サイトに影響を及ぼして
いる弱い相互作用までも抜き出して明らかにでき
るようになりました。相互作用の解析から、例えば、
溶媒分子を溶質に近接したものとそれ以外に分離
して、その配位構造や電子構造を解明することに
成功しています。バンド形成がはっきりしなかった
弱い分子間相互作用を持つ有機固体のバンド分散
の観測にも成功しています。

内殻励起の分子科学：Ｘ線局所電子構造解析法の基礎と応用
■光分子科学第三研究部門 ■光分子科学第三研究部門

極端紫外光誘起素反応のダイナミクス

　高速電子から生み出されるシンクロトロン放射

（放射光）は理想的な真空紫外・軟X線光源です。
極端紫外光は化学結合エネルギーに匹敵し物質と

の相互作用が本質的に大きいので､分子等の電子

状態を調べる際の絶好のプローブとなります｡私

達は6nmから200nmの極端紫外光を用いて、気
相分子、クラスター、フラーレンの光イオン化と光

解離の分野で次の主題に長年取り組んできまし

た：（a）正負イオン対生成機構と動力学、（b）波長
掃引2次元光電子分光法の開発とイオン化や解離
の動力学、（c）レーザーと放射光のポンプ・プロー
ブまたは2重共鳴分光。最近は、フラーレンの屈折
率と誘電率の測定を10nm以下の短波長領域まで
延ばすことに成功すると共に、フラーレンイオンか

ら炭素クラスターへの分解反応機構の研究に精力

を注いでいます。2010年に、電子イオン同時検出
と速度画像観測の技術を組み合わせることで、ク

ラスターの3次元速度を秒速8m以内の分解能で
決めることができました。さらに、特殊データ解析

を併用してサイズ70から52までの炭素クラスター
イオンについて、C2分子を1つ放出するたびにどれ
だけ内部温度が下がるかを評価することに世界で

初めて成功しました。2011年1～3月にはスマネン
C21H12やコロネンC24H12でも同様の成果を得始め
ています。私達の速度分布測定法はフラーレンに

限らず高沸点物質全般を対象としうるので、将来

は高分子重合体の立体構造の規則性を調べる目

的にまで応用できると期待しています。

　私達のグループは有機太陽電池の電子移動機

構の解明と発電性能や耐久性の向上を目指した

研究にも極端紫外光を利用しています。化石燃料

の資源枯渇、炭酸ガスによる地球温暖化、原子力

発電所事故などのエネルギー・環境問題の解決

に関わる再生可能エネルギー技術の中で、近い

将来、太陽電池を用いた太陽光発電が中核にな

ると思われます。太陽電池の本格的普及に向け

て、結晶系シリコン電池以外の低コストかつ軽量

でフレキシブルな有機系太陽電池の需要が大い

に見込まれます。私達は、プラスチック基板上に

変換効率10%の有機太陽電池を構築する目標
を掲げ、太陽電池の発電メカニズムの解明と試

作品の評価技術確立を目指した基礎研究を開始

しました。有機系太陽電池の高効率化のために

は、新規素材の設計と合成が不可欠であり、この

観点から、（1）バルク敏感なX線光電子分光によ
るナノ微粒子へテロ接合及び金属電極・有機接

合における電子状態観測、（2）レーザー時間分
解発光及び過渡吸収分光による励起分子やキャ

リアの緩和寿命測定などを行っています。さら

に、可視・近赤外領域に大きな光吸収断面積を有

し、接合界面での電子移動や励起子の電荷分離

を高速で起こす新素材の開発計画や、レーザー

又はX線吸収分光により太陽電池試作品の残留
不純物を定量し光劣化前後の結合状態変化を観

測する計画等も提案しています。
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小杉 信博（教授） 見附 孝一郎（准教授）

光電子分光による太陽電池の電極界面におけるエネルギー
準位観測およびレーザー過渡発光による太陽電池のキャリ
ア注入速度の精密測定と寿命決定因子の探索などを推進
しています。

X線を使うと化学的環境の異なる原子を一つずつ選択して
内殻励起でき、局所電子構造解析が可能となる。



　分子科学研究所の保有する電子加速器UVSOR
は30年近く前に建設されたシンクロトロン光源で
す。周長53m、電子エネルギー7.5億電子ボルトと比
較的小型で、テラヘルツ波から軟X線といったシンク
ロトロン光としては比較的低エネルギー（長波長）の

領域を得意とします。何度かの改造を経て、現在で

も、同種の装置の中では世界最高水準の高性能を

誇ります。私たちの研究グループでは、このUVSOR
の性能向上を図りながら、高エネルギー電子ビーム

を使った光発生に関する研究を行っています。

　高エネルギー電子が強磁場中を走るときに発す

る強力な白色光がシンクロトロン光です。テラヘル

ツ波からX線まで広大な波長域で高い指向性、偏光
特性を有する光です。このシンクロトロン光が本来

持っている特性を十分に引き出すには、指向性、強

度、安定性に優れた電子ビームが必須です。最新の

加速器技術の導入、独自の技術開発により、世界最

高水準の高品質電子ビームの生成を目指して研究

を続けています。電子ビームの指向性を高めるビー

ム収束系の開発、電子ビーム強度を安定に保つビー

ム入射法の開発などに取り組んでいます。また、より

強力なシンクロトロン光を発生するための挿入型光

源と呼ばれる装置の開発にも取り組んでいます。

　シンクロトロン光は優れた光源ですが、レーザー

のようなコヒーレントな光源ではありません。我々

は、レーザーのような特質を持つシンクロトロン光、

すなわち、コヒーレントシンクロトロン光の発生に関

する研究を進めています。シンクロトロン光を光共

振器の中に閉じ込め電子ビームと繰り返し相互作用

させることでレーザー発振が実現できます。自由電

子レーザーと呼ばれる技術です。UVSORに装着さ
れている自由電子レーザー装置は安定性や強度で

世界最高水準にあります。自由電子レーザー光を

様々な利用実験に供給する一方で、自由電子レーザ

ー発振に関する基礎研究を行っています。電子ビー

ムと外部から導入したレーザー光を相互作用させる

ことで、テラヘルツ波や真空紫外領域でコヒーレン

ト光を発生することにも成功しています。レーザー

を利用して電子ビームの密度構造を制御すること

で、シンクロトロン光の波長・強度・位相などを制御

することができます。電子ビームの運動を制御する

ことで偏光を制御することもできます。また、レーザ

ー光を電子ビームに衝突させることでガンマ線を作

り出すこともできます。エネルギー可変、偏光可変、

超短パルスのガンマ線の発生に成功しています。

　UVSORは高い電子ビーム性能を誇りながら、加
速器としては比較的小型で小回りが利きます。上記

のような光発生に関する基礎研究を行うには最適

な施設です。今後さらに、実用化も意識しながら、研

究を進めていきたいと考えています。また、超高輝

度電子蓄積リングや直線型加速器を用いた自由電

子レーザー装置など、将来の施設の全面更新に備

えた次世代シンクロトロン光源の設計検討にも着

手しています。

相対論的電子ビームを用いた光発生
■光源加速器開発研究部門 ■光物性測定器開発研究部門

電子構造の直接観測から生み出す固体の新しい機能性の開拓

　携帯電話やインターネットに代表される現代

の高度情報化社会を担っているのは、シリコンを

はじめとする半導体です。シリコン中の電子は、

電子間相互作用の弱い極限で運動しており、バ

ンド理論と呼ばれる固体物理学の基本理論で説

明できます。近年、シリコンなど半導体の対極に

ある電子間相互作用の強い物質、いわゆる「強

相関伝導系」に注目が集められています。そこで

は、電子の運動エネルギーと電子間に働くクー

ロン相互作用との大小が物性を支配しており、

その境界（量子臨界点）の近くで、超伝導、巨大

磁気抵抗、非フェルミ液体などのきわめて多彩

な物性が出現することが最近の研究でわかって

きました。今後も多彩な物性が生み出されるも

のと考えられ、次世代の社会基盤を担っていく材

料となることが期待されています。

　これらの物性は、電気抵抗や帯磁率などの熱

力学的な測定に主に現れますが、その起源は、物

質のフェルミ準位のごく近傍の電子状態が担っ

ています。その電子状態を区別して直接観測で

きるのが、光電子分光や光反射分光などの光学

測定です。私たちの研究グループは、UVSOR-II
やSPring-8などのシンクロトロン光を使って、
強相関伝導系の分光研究を行っています。シン

クロトロン光は、テラヘルツ・遠赤外からX線ま
で切れ目のない連続な光であり、かつ高輝度で

かつ偏光特性に優れており、実験室とは違ったま

ったく新しい分光実験を行うことができます。そ

こで、新奇機能性を生み出す電子構造を観測す

るためのシンクロトロン光を使った新しい分光法

の開発と、機能性薄膜や機能性固体の開発を組

み合わせ、ミクロな電子構造を制御しながら機

能性の発現機構を観察する新たな方法論を開拓

しようとしています。
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　分子は価電子によってその化学結合が維持され

ていますが、分子内には価電子よりも強く構成原

子に束縛されている、内殻電子と呼ばれる電子が

存在しています。極端紫外光や軟X線の照射によっ
て、この内殻電子を電離或いは励起した内殻正孔

状態が形成されると、引き続いて電子や光子の放

出を伴う激しい緩和過程がフェムト秒の時間ス

ケールで起こります。最終的には、イオンや構成原

子の放出に通ずる結合の切断、つまり分子解離が

高効率で起こります。一般に、軽元素からなる分子

では、電子放出を伴う脱励起による緩和過程（オー

ジェ過程）が支配的なので、分子の内殻正孔状態を

生成することによって、価電子の直接電離よりもイ

オン性解離が高効率で起きるのです。このような分

子の内殻光励起に起因する電子的脱励起と解離の

筋道を解明することは、純粋な学問的興味のみな

らず、放射線損傷や格子欠陥の生成を始め、生体高

分子や生体組織の非可逆的損傷などのメカニズム

を理解する上でも極めて重要です。このため、軽元

素の内殻励起領域における唯一の連続光源、シン

クロトロン光の実用化以来、多くの研究が行われて

きました。しかし、長い間、内殻正孔状態の生成は、

電子的脱励起に引き続くイオン性解離を引き起こ

すための引き金程度の役割と考えられてきました。

　電子的脱励起過程と解離ダイナミクスをより深

く理解するには、これまで広く行われてきた通常

の光電子分光やイオン質量分析のみならず、入射

光の偏光ベクトルに対する電子やイオン放出方向

の測定や、さらに高度な電子とイオンのベクトル

相関の測定が必要になります。我々のグループで

は、このような実験研究を、海外の研究者も含め

た共同研究として推進しています。特に、軟X線領
域の分子科学の興味深い研究対象の一つとして、

多電子励起状態の生成と崩壊過程に注目した研

究を行っています。多電子励起過程は、分子場中

を運動する電子間の相関に基づいて起こると考え

られます。つまり、多電子励起状態の理解は我々

が“分子”というものを正しく描写するために必要

な根本的な情報の一つとして重要なのです。我々

は、極端紫外光研究施設（UVSOR）に建設した専
用ビームラインを利用して、多電子励起状態の探

索を始め、内殻励起分子の特異な挙動や新奇現象

の発見を目指した独自の実験手法の開発を含む

基礎研究を行っています。

　近年、直線加速器を利用して極端紫外光より短

波長のレーザーを発振させる、自由電子レーザー

（FEL）が実用化されました。日本では、世界で二番
目となるX線領域のFELが現在立ち上げ中です
が、その実証機として建設された試験加速器施設

においては、極端紫外FEL光を利用した様々な研
究が展開されています。我々は、このような従来に

無い革新的な短波長レーザー光源を積極的に利用

し、短波長強レーザー場中の原子や分子の非線形

過程という新しい研究課題にも取り組んでいます。

分子の内殻正孔状態と緩和ダイナミクス
■光化学測定器開発研究部門 ■先端レーザー開発研究部門

マイクロ固体フォトニクスの研究

　固体レーザーは、ジャイアントパルスやモードロ
ックなどの高輝度光や極短パルス発生が可能であ
るため不安定かつ大型で大電力を要するものの先
端科学技術の探求には不可欠な存在であります。
　本研究グループは、光の波長と同程度のミクロ
ンオーダーで光学材料の性質を制御する事によ
り光波を発生・制御する“マイクロ固体フォトニク
ス”に関する研究を展開してきました。図１に示す
マイクロドメインを制御した新たな固体レーザー
よる高性能化が期待されます。すなわち、マイク

ロチップ共振器（1990年Nd:YVO4、 1993年
Yb:YAG、 1997年セラミックYAGなど）1-5)によ

る高コヒーレント光発生、相関制御による高輝度
温度のジャイアントパルス発生（ジャイアントマイ
クロフォトニクス）、コヒーレンス長に合せマイク
ロドメインの非線形分極を制御する擬似位相整

合（Quasi phase matching、 QPM）6,7)による

非線形光学波長変換（1998年バルクPPMgLN
など）などです。図2にこの手法で可能となった各
種レーザー素子を示します（ジャイアントパルス
光によるレーザー点火、金属加工を可能とする高
出力レーザー、アト秒が望める非線形波長変換超
短パルス、高い分解能を有する中赤外光源、ポー
タブルテラヘルツ光源）。高出力化、高輝度化とと
もに波長域の開拓を進めてきた結果、手のひらサ
イズの光源により紫外域からTHz波領域までの
広帯域光の発生が可能になりつつあります。
　マイクロ固体フォトニクスを展開する事で、
様々な分野の方と共に理化学分野から産業分野
にパラダイムシフトをもたらすような分子科学の
フロンティア開拓できるものと信ずる。
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図1：マイクロドメイン制御

図2：マイクロ固体フォトニクスの展望
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　光合成に代表されるように、光化学反応は光から

分子へエネルギーを変換する過程であり、基礎から

応用の研究において重要な化学反応と言えます。

このような光化学反応の研究において、高度に制御

された光、つまりレーザー光は、実験で使用する道

具として、なくてはならないものとなっています。

　光から分子へエネルギーを転送するプロセスの

うち、極めて効率の高いエネルギー変換過程の多

く（例えば、光合成の初期過程や視物質の光化学

反応） は超高速で起こり、そのスピードはフェムト
秒（10-15s）オーダーです。そうした反応過程を研
究、制御するためには、フェムト秒、アト秒（10-18s）
のパルス幅をもったパルス光が必要です。

　本研究室では、分子科学において重要となる最

先端のレーザー光源開発、特にフェムト秒やアト秒

の超短光パルスの発生技術、計測技術の研究・開

発を行います。

　分子科学の研究においては、様々な波長のレー

ザーが使われています。多くの分子振動に共鳴し

た中赤外領域（3−20μm）から光イオン化に有用な
真空紫外領域（～70nm）まで広帯域に渡っていま

す。それぞれの波長域でフェムト秒パルスを発生さ

せることはできています。それらのパルスを同時に

発生させ、位相関係まで揃えて重ね合わせることが

できれば、様々な形の波形を作り出すことができ

ます（図を参照）。このような光を道具として使うこ

とができるようになれば、光化学反応の研究・制

御において、新しい展開が期待できます。

　赤外から真空紫外まで位相の揃った光を一度に

発生させることは、極めて困難と思われますが、

わたしがこれまで行ってきた気体を用いた波長変

換技術を用いることで、実現の可能性がでてきて

います。その手法によって、真空紫外（～167nmま
で）と赤外（～6μmまで）の超短光パルスを効率よ
く発生させることに成功しました。1−3)実際に上記の

手法で発生した200nm、260nmの深紫外光パル
スを多原子分子を対象とした超高速光電子分光に

応用することも行うことができています。

　この技術をさらに高めることによって、発生させ

る光の波長やパルス幅、位相などを自在に制御し、

自在な形の光波を作りだせるような、究極的な超短

光パルス発生装置を実現することをめざします。

超短光パルスの研究
■先端レーザー開発研究部門 ■電子構造研究部門

表面科学的制御を基にした新規磁性薄膜の創製・評価と新しい磁気光学測定手法の開発

　ナノスケール磁性薄膜は巨大磁気抵抗や垂直磁

化などの興味深い磁気特性を示し、今日のハードデ

ィスクに実用化されており、基礎科学的にも広く研

究が行われています。我々は，基板表面を化学修飾

することで作成される新奇ナノ磁性体の磁気特性

や、磁性薄膜表面を化学修飾することで発現する

新たな磁気特性などに注目し、分子研放射光施設

UVSOR-II BL4Bにおいて超高真空仕様超伝導磁
石極低温クライオスタットを用いたX線磁気円二色
性法（XMCD）測定や、実験室における磁気光学
Kerr効果（MOKE）などの分光学的手法を用いて、
様々な磁性薄膜の磁気特性検討を行っています。

　例えば、強磁性体である金属Coは、清浄なCu
（110）基板上では島状にランダムな成長をします
が、基板をNで化学修飾したCu（110）-（2×3）N表面
では、自己組織化的にCoナノロッドが形成されま
す。Co 0.8原子層では、幅5原子、高さ2原子のロッド
になります。棒磁石は、通常、軸方向に磁化されやす

い性質をもちますが、このCoナノロッドは、この常識
に反して、ロッドに垂直に磁化されやすい特徴をもつ

ことがわかりました。高磁場（5 T）極低温（4.9 K）

下でのXMCD測定により、この理由が異方的なスピ
ン軌道相互作用に起因するもので、軸垂直で表面

平行方向のスピン軌道相互作用が軸平行方向や表

面垂直方向に比べて大きいことがわかりました。

　また、新しい測定手段の研究として、紫外磁気

円二色性光電子顕微鏡の開発を行っています。こ

れまで、紫外光による磁気円二色性は、放射光X
線に比べ感度が桁違いに悪く、磁気ナノ構造を観測

するための光電子顕微鏡（空間分解能10-50nm程
度）には応用できないとされてきました。しかし、

我々は、光エネルギーを仕事関数しきい値付近に

合わせると、紫外磁気円二色性がX線と同程度に
高感度となるという現象を発見しました。この発見

に基づいて、紫外レーザーを用いた紫外磁気円

二色性光電子顕微鏡像の観測、さらには、～100
フェムト秒の時間分解能をもつ顕微観測、紫外レ

ーザー二光子光電子磁気円二色性およびその顕

微測定などを世界で初めて実現しました。また、

現在は、キラル物質を識別するためのキラルナノ

顕微鏡を、紫外自然円二色性光電子顕微鏡により

開発することを試みています。
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磁気顕微鏡
●

表面分光

（a） 紫外磁気円二色性光電子顕微鏡システム。（b） 12原子
層Ni薄膜[基板はCu（001）面]の紫外磁気円二色性光電子
顕微鏡像。暗部が上向き磁化の磁区，明部が下向きの磁区

に対応しています。（c） UVSOR-IIに設置の高磁場極低温X
線磁気円二色性観測システム。（d）分子磁性体Mnフタロシ
アニンのMn-L吸収端X線磁気円二色性スペクトル。上の様々な波長（色）の光電場を、位相を制御して重ねる

ことで、下（黒線）のような様々な波形の光電場を作り出す
ことができる。

横山 利彦（教授）

物質分子
科学研究領域
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　社会で必要とされる多くの有用化合物は、触媒

の助けを借りて人工的に効率合成されており、限ら

れた原料から目的の有用化合物を効率的に創り出

すことのできる新触媒の創出は、極めて重要な課

題の一つです。特に、固体触媒は多くの化学工業プ

ロセスで汎用されており、均一系の錯体触媒や生

体酵素触媒などが有さない熱的安定性や耐久性を

有しており、固体触媒表面の構造に基づいた特徴

ある触媒作用が得られることが多いです。しかしな

がら、固体触媒表面の構造は一般に複雑で不均質

であり、表面における真の触媒活性種の構造を理

解することは困難である場合が多く、更にその表

面に触媒活性種となる金属種等を、目的とする反

応に応じて分子レベルで構造制御して構築するこ

とは依然として困難です。

　我々は、酸化物固体表面を媒体として、構造の規

定された金属種である金属錯体の表面固定化と表

面での選択的な構造変換を通じ、固体表面上に分子

レベルで制御された金属活性構造とその近傍の選

択的触媒反応場を構築することを目指しています。

例えば、固定化金属錯体の配位子を鋳型分子とし

て、その鋳型分子の形状を記憶させた反応空間を触

表面を媒体とした新しい金属錯体触媒構造の創出と選択触媒反応制御
■電子構造研究部門 ■電子物性研究部門

分子性固体の磁気共鳴研究

　私たちのグループでは、電子スピン共鳴

（ESR）や核磁気共鳴（NMR）を主たる実験手法
として分子性物質の研究を行っています。物質の

示す性質の起源に迫る物性物理分野の基礎研究

を行うとともに、新しい分子性物質の機能性を物

質分子科学の観点から探索しています。磁気共

鳴は、物質中の電子スピンや核スピンを探針（プ

ローブ）として物質の電子状態や構造情報を得

る分光計測手法です。私たちは独自に改良した

固体幅広核磁気共鳴装置や、分子研が世界に誇

るパルス・強磁場を用いた最先端の電子スピン

共鳴装置を利用し、研究を行っています。

　プラスティックは絶縁体の代表格ですが、電気

化学酸化等を行うことで電気を流すようになりま

す。分子性物質が電気を流すことが知られてから

半世紀以上経ち、超伝導体も発見されています

が、まだ未解決な問題が多く残っています。この

ような物質群は分子性導体や有機導体と呼ば

れ、現在も国内外の研究者によって盛んに研究

が行われています。これらの分子性導体のもっと

も顕著な特性として、多様な基底状態（極低温に

おける電子状態）を取ることがあげられます。異

なるサイズのイオンにより単位格子の大きさを

変えたり、あるいは物理圧力をわずかに加えるだ

けで、金属、絶縁体、強誘電、反強磁性、超伝導と

いった種々の物性を示します。これら分子性導体

の電子状態を調べることは、物性物理が直面して

いる諸問題の根元的理解につながります。私たち

は分子性導体の示すこのような特異な電子状態

に関心を持ち、研究を行っています。

　私たちは超高圧力下でも核磁気共鳴が観測で

きる装置を用いたり、実効的に圧力を加えること

が出来る混晶体に対する研究を行うことで、上述

の多彩な電子状態を示す分子性導体の電子相起

源解明研究を行ってきました。1) また最先端のパ
ルス電子スピン共鳴法を駆使して、基底状態相転

移近傍のスピンの動的挙動を調べ、従来考えられ

ていたのとは異なるスピン一重項状態をとること

を明らかにしています。2) 一方、全く新しいタイプ
の分子性導体に関し、強磁場の電子スピン共鳴法

を用いることでミクロなレベルでスピン状態や電

子状態を調べ、新しいタイプの分子性導体が構築

されていることを証明しています。3) さらに最近
は、光誘起で電気伝導性を示す物質の電荷分離

過程を、時間分解した電子スピン共鳴測定によ

り、時々刻々と変化するスピン分布の時間過程を

波動関数レベルでの明らかにしています。4) 
　このように磁気共鳴法を駆使することにより、

我々は分子性導体における多種多様な物性起源

の理解を目指すとともに、最近は先端電子スピン

共鳴装置による生体関連試料の構造計測も行っ

ています。
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有機導体

媒活性点となる固定化金属錯体の近傍に有する表

面モレキュラーインプリンティング触媒の設計、創

出を行っています（下図）。また、様々な金属錯体を

シリカやアルミナなどの異なる性質を有する酸化

物表面に直接固定化し、金属錯体の配位構造を変

化させることで、前駆体である金属錯体が有さな

い触媒活性を引き出すことにも取り組んでいます。

　更に、我々は、触媒反応条件下における触媒活性

構造のダイナミックな変化や動きを明らかにするた

めに、SPring-8の高輝度X線用いたin-situ 時間分
解XAFS法、in-situ空間分解XAFS法を用いた
in-situ触媒構造反応解析も行っています。選択酸化
触媒や燃料電池電極膜などの高活性実触媒系につ

いて、クイックXAFSやエネルギー分散型DXAFS
測定法を駆使して、一過性の反応過程における活

性金属種のXAFSスペクトルを連続して計測するこ
とで、触媒反応過程における活性金属種の構造速

度論を明らかにすることに取り組んでいます。また、

X線マイクロビームを用い、燃料電池電極膜や固体
触媒粒子のin-situ空間分解XAFS計測を行い、
不均質な固体触媒に内在する新現象の解明に関す

る研究にも取り組んでいます。

水中で働く表面モレキュラーインプリンティングRu固定化錯体。
シリカ表面に固定化したRu錯体の配位子を鋳型として、鋳型
分子の形状をインプリントさせた触媒反応空間を構築。

多周波パルス時間分解ESR分光器。

中村 敏和（准教授）
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　二次元状高分子は規則正しいポア構造を有す

る高分子であり、積層することにより、メゾやマイ

クロサイズの細孔を有する共有結合性有機骨格

構造を形成します。重縮合反応により合成され、

細孔サイズが骨格により一義的に規定されるた

め、ガス吸着・貯蔵ための多孔性物質として注目

されています。私たちは、二次元高分子が提供す

るナノ構造の科学にいち早く取り組み、『特異な

分子配列』に着目することにより、二次元高分子

における光・電子・ホールとの相互作用とその制

御を通じて、従来とは大きく異なる特異な機能を

発現させることに精力的に研究を行っています。

　拡張π共役系を代表するトリフェニレンやピレ

ン誘導体をモノマーとして用い、π電子系二次元
高分子の合成に成功しました。二次元高分子はπ
−πスタックにより厚さが約百ナノ、長さが数ミク
ロンのベルトを形成し、光捕集アンテナとして機

能することを見いだしました。また、励起子は特定

のユニットに局在することなく、二次元高分子骨

格を移動していることを突き止めました。また、二

次元高分子が速やかに可視光に応答し、極めて高

い光伝導性を有することを実証しました。

　これらの展開と同時に、最近では多孔性共役高

分子に着目し、これまでにない新しい光捕集分子

システムを構築しました。多孔性共役高分子は広

がった共役構造を持ちながら、巨大な表面積を有

するユニークな高分子です。独自の手法により多

孔性高分子の内部にアクセプター分子を組み込

むことで、高分子骨格で捕集した光エネルギーを

その分子に伝達させることを可能にしました。

二次元高分子の創製
■分子機能研究部門 ■分子機能研究部門

生体分子の構造・物性解析のための固体核磁気共鳴法の開発

　核磁気共鳴法（NMR）は原子核の持つ磁気モーメ
ントが磁場中で小さい磁石として振舞う性質を利用

して、測定対象にラジオ波領域の電磁波を照射する

ことにより非破壊で物質内部の分子の詳細な構造や

運動性に関する原子分解能での情報を得ることがで

きます。固体NMRは物理学者によってその基礎が築
かれ、物理化学者によって化学的情報を得る手段と

して方法論が発展してきました。固体NMRは結晶や
液晶から、粉末のようなアモルファス試料や粘性の高

い液状試料まで非常に多様な物質に対して適用可能

であり、特に生体分子への適用が注目されています。

　当研究グループでは分子に関する様々な情報を得

るための新規固体NMR測定法の開発を行っていま
す。NMRで観測する内部相互作用には、静磁場に対
する分子の相対角度を変化させる空間項の変調お

よび、特定の強度、時間間隔でのラジオ波照射により

核スピン角運動量項への外部摂動を与えることが可

能です。そのため、これらの外部摂動を適切に組み合

わせる実験をデザインして特定の内部相互作用を選

択的に消去、復活させることが可能です。それら内部

相互作用の精密な観測、解析により原子間距離や角

度情報等の分子の幾何情報を得ることが出来ます。

さらに緩和時間やスペクトル線形解析から特定の時

間領域の分子運動性を同定することが可能です。

　目的の相互作用を観測するための最適な方法

はその試料の物性で大きく変化するため目的に適

した測定法の開発が重要です。特に我々が測定対

象としている生体分子は水分を多く含み、極めて

運動性の高い状態でその機能を発揮します。膜タ

ンパク質を例に取ると、十分に水和された脂質膜

を含めた試料を調製し、活性条件に近い状態での

固体NMRを用いた解析が必要になります。そのた
め格子を持つような硬い固体材料と異なり、局所

的な分子運動を考慮し、誤差が生じないような測

定法の開発、適用および解析が必要になります。こ

れまで膜タンパク質など脂質と相互作用する生体

分子の立体構造解析1-3)、および、その解析に有効
な解析法、さらに原子間距離測定法の原理的な問

題の解析4)、低試料発熱型測定法の感度向上法5)

および角度測定法開発6,7)を行ってきました。現在
は特に脂質膜上で特定の脂質分子と結合すること

によって機能を発現する膜表在性タンパク質をモ

デルタンパク質3)として用いて、それに必要な測定
法開発およびハードウエア開発を行っています。

　これから生体分子のみならず多様な分子に適用

可能な構造、運動性解析手法のスタンダードとなる

ような新規固体NMR測定法を開発目指しています。
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二次元高分子の積層構造による規則正しい
一次元ナノポアーを形成している。

現在行っている研究の構成要素。

江 東林（准教授） 西村 勝之（准教授）
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　エネルギー問題の解決は科学者の責務です。特

に、我が国において、エネルギー資源がない状況

は、明治維新から現在に至るまで全く変わっておら

ず、先の大戦、本年の原子力災害のような、悲劇的

で大きな歴史の転換は、常にエネルギーをめぐって

起こっています。太陽電池は我が国のエネルギー自

給の切り札となります。また、「エネルギーを制する

ものは世界を制する」との言葉にあるように、石油

に代わって、21世紀の世界の基幹産業になります。
　以上の考えに基づき、平本グループでは、次世

代太陽電池の有力候補である、有機薄膜太陽電

池の研究を行っています。

　有機薄膜太陽電池は、軽量なフレキシブルシー

トの形で、印刷によって新聞のように大量安価に

作れ、屋根、壁、窓に貼り付けたり、自動車にペンキ

のように塗って使うなど、これまでの無機系太陽

電池とはちがった全く新しい使い方になります。

　平本は、1991年に、有機混合接合（有機版
p-i-n接合、バルクヘテロ接合ともよばれる）（図
1）のコンセプト1、2)を世界に先がけて提案し、現
在の有機薄膜太陽電池はこの構造をつかってい

ます。また、1990年に、有機タンデム接合を世界
で初めて提案し、3)最近の最高変換効率の多くは
有機タンデム接合セルによるものです。

　有機薄膜太陽電池の分野でブレイクスルーを

起こすには、有機半導体の物性物理学、すなわ

ち、イレブンナイン超高純度化、ドーピングによる

pn制御、内蔵電界形成、オーミック接合形成、半
導体パラメータ精密評価、等を、シリコン無機半

導体のレベルまで引き上げる必要があります。ま

た、有機混合接合層のナノ構造設計・製作技術の

開発も不可欠です。これらの有機半導体基礎研

究とデバイス応用をリンクさせ、数年以内に実用

化に充分な、シングルセルで効率15%の有機太
陽電池を実現することを目指しています。

　平本グループでは、以上の考えに基づいて研究

し、フラーレン（C60）を単結晶として取り出してセ

ブンナイン（7N、99.99999%）以上に超高純度
化する技術を開発して（図2）、有機薄膜太陽電池
のp-i-nバルクヘテロ接合セル（図3）に組み込み、
5.3%の最高効率を観測しています。4)

　また、セブンナインC6 0にモリブデン酸化物

（MoO3）をドーピングすることによって、これまでn
型性しか示さなかったC60のp型化、5) pnホモ接合
の作製に初めて成功しました。この成果は、有機太

陽電池もシリコン太陽電池のように、ドーピングに

よってエネルギー構造を設計したセルの製造がで

きることに基礎科学的な根拠を与えるものです。

有機薄膜太陽電池
■ナノ分子科学研究部門 ■ナノ分子科学研究部門

プラスチックエレクトロニクスのための有機半導体の開発

　半導体といえばシリコンなどの無機物を思い浮

かべますが、最近では有機物の半導体による有機

EL（発光素子）、トランジスタ、太陽電池が開発され
ています。これらの有機デバイスは、薄い、フレキシ

ブルといったシリコンデバイスにはない優れた特徴

を持っています。我々のグループは有機合成化学が

専門であり、プラスチックエレクトロニクスのための

新しい有機半導体を設計・合成しています。

　半導体にはp型とn型の2種類あります。p型で
は、正孔（ホール）がキャリアとなり、プラスの電荷

が固体中を移動していきます。一方、n型では電子
が主体となります。有機半導体の研究はすでに半

世紀以上の歴史がありますが、デバイス材料とし

て使われ始めたのは1980年代の後半からです。有
機物の場合、カチオンラジカル（正孔）のほうがア

ニオンラジカル（電子）より安定となる物質が多く

あります。そのため、p型半導体の研究が主流とな
り、n型半導体の有機材料はあまり知られていませ
んでした。アニオンラジカルは、分子上に余分な電

子が1個あるわけですから、これを安定化させるよ
うな構造を考えてやればよいわけです。このため

には、π電子をたくさん持つベンゼンのような芳香
族分子を用い、さらに、余分な電子を吸収してくれ

る置換基を取り入れる方法が有効です。

　我々は、電子求引基としてフッ素に注目しました。

フッ素はすべての元素の中で電気陰性度が最も高

く、サイズは炭素より小さく、さらに、炭素－フッ素結

合はすべての共有結合の中で最も強いといった特

徴を持ちます。しかしながら、完全にフッ素化され

た芳香族分子は非常に少なく、電子材料としての

報告もありませんでした。我々は、これまでにオリ

ゴフェニレン1)、オリゴチオフェン2)、ペンタセン3)、

およびオリゴフルオレン4)の完全フッ素化を行い、

有機ELおよびトランジスタを作製してきました。こ
れらの成果により、最近ではフッ素化芳香族化合

物のn型半導体材料としての評価が高まってきま
した。特にフッ素化ペンタセン（図右）は、トランジ

スタ材料あるいは基礎科学の対象として、国内外

の研究者の注目を集めています。
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有機トランジスタ

平本 昌宏（教授）

有機半導体であるペンタセン（左）とフッ素化ペンタセン（右）の結晶構造。

鈴木 敏泰（准教授）

図2：セブンナイン
（7N、99.99999%）C60単結晶。

図1： p-i-nバルクヘテロ接合（有機混合接合）の概念。

図3： 5.3%最高効率p-i-nセルの写真。
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　私たちが取り組んでいる研究は、人工の分子を

使って植物の光合成と同じ仕組みを作ろう、という

ものです。光合成で起こっていることを化学の言

葉でまとめると、「太陽光のエネルギーを利用し

て、水を酸化して酸素にし、同時に二酸化炭素を還

元して炭水化物にする」となります。原理的には実

に簡単な反応ですが、実際にはとても奥が深いの

です。炭酸水にいくら光を当てても、少し温度が上

がるだけで、決して酸素や炭水化物ができたりは

しません。光合成の反応が起きるためには、分子を

使ったいろいろな「仕掛け」が必要なのです。

　まず、やってきた光を吸収する分子が必要です。

植物は、クロロフィル（葉緑素）を使っています。私

たちは、ポルフィリンやフタロシアニンといった人

工分子を使います。これらの分子が光を吸収して

エネルギーの高い状態（励起状態）になると、近く

にある別の分子に電子を一個渡して、自分は酸化

された状態に、相手の分子を還元された状態に変

化させます。これが光合成反応の第一歩です。

　ここで、酸化された分子が渡した相手から電子

を取り返してしまうと、何も反応が起きずに元に

戻ってしまい、失敗です。そうならないように、ど

んどん電子を別の分子に受け渡して行かないと

いけません。とはいえ、一電子を渡したりもらった

りした分子は活性が高く、こちらが希望する相手

とだけ反応させることは至難です。このため、植

物の光合成では、色素から放出された電子をキ

ノンという分子にいったん溜め込む仕掛け（キノ

ンプール）を持っています。私たちも、光を吸収し

たポルフィリンが放出した電子を、キノンに溜め

込む仕掛けを作りました（文献1、2）。
　キノンに電子を溜め込む仕掛けは、別の意味も

持っています。植物の光合成では、光を使う反応

が二種類あります。一方ではキノンを還元し（同時

に水を酸化し）、もう一方では還元されたキノンを

再酸化します（同時に、二酸化炭素の還元剤とな

る NADPH を生成します）。一種類の光反応では
水の酸化と NADPH の生成を同時に起こすのに
十分な化学ポテンシャルが得られないのですが、

間にキノンの酸化還元を介することで、二種類の

光反応を接続して化学ポテンシャルを稼ぐ仕掛け

になっているのです。これをZ-スキームと呼びま
す。私たちは、遷移金属錯体とポルフィリンを使っ

て、キノン還元体の再酸化を光反応と組み合わせ

ました（文献3）。Z-スキームを組み立てるのに必
要な部品はこれで一応揃ったことになります。

　「植物や太陽電池に勝てるの？」とよく質問され

ます。なにをもって「勝ち」とするか、が大事だと思

います。植物の光合成には、私たちの知らない分

子の働きがたくさん隠されています。見ているだ

けでは気がつかなかったことが、作ってみて初め

てわかってくる。そして光エネルギー変換に関す

る私たちの共有知識が広がっていく。これを「勝

ち」と呼びたいな、と私は思っています。

人工分子で光合成系を組み立てる
■ナノ分子科学研究部門 ■ナノ分子科学研究部門

ナノサイズのお椀と粒：「バッキーボウル」と「クラスター触媒」：に関する研究

　サッカーボール構造を有するC60を始めとしたフ

ラーレン化合物や、カーボンナノチューブなどの3
次元π系炭素化合物は、その特異な構造より多く
の物理学者、化学者の注目を集めていましたが、最

近はこれらが特に電子材料などにおける次世代材

料として有望視されており、C60やナノチューブの
大量生産技術が開発されたことも相まって、精力

的に研究が行われている物質群のひとつです。一

方、フラーレンの部分構造、あるいはナノチューブ

のキャップ構造に相当するお椀型共役化合物「バッ

キーボウル」も、単なるフラーレン類のモデル化合

物してのみならず、新規人工（ヘテロ）フラーレン

類や単一組成カーボンナノチューブの出発原料と

して、またそれ自身の特異な物理的性質を利用し

た新規物質群の基本骨格として、その重要性はま

すます高まりを見せています。しかしながら、これ

らのバッキーボウル分子は、その大きな歪み構造

のために一般に合成が非常に困難であり、これが

研究の進展の大きな妨げとなっていました。

　そこで、我々は従来とは全く異なる発想のバッ

キーボウルの合成戦略を考案し、これまで不可能

だった、C60のC3対称基本骨格構造を有する「ス
マネン」という化合物の合成をはじめ、キラルバ

ッキーボウルの不斉合成、含窒素バッキーボウル

の合成などに成功してきました。我々のグループ

では、この魅力あるバッキーボウル類をできるだ

け「シンプル」にかつ「エレガント」に合成する経

路を確立し、さらに合成した化合物の物性や錯体

触媒への応用を目指しています。

　一方、ナノチューブの精密合成を目指す際に

は、その「種」となるバッキーボウルの精密合成と

同時に、その種から正確にグラフェンシートを構

築する「ナノ」サイズの触媒の開発が不可欠とな

ります。我々はナノメートルサイズの金属触媒の

持つ様々な特性に注目し、その調製法と新反応

の開発に取り組んでいます。最終的にはこれらの

ナノサイズの「お椀」と「粒」の研究分野を融合

し、合成化学者にしか到達し得ない新しいナノサ

イエンスを切り拓いていきたいと考えています。
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クラスター触媒
●

ナノサイエンス
分子1個でできたキノンプール。

28個までの電子を溜め込むことができます。

永田 央（准教授） 櫻井 英博 (准教授)

キラリティを持つバッキーボウルの合成。 金ナノクラスターの特異な触媒活性。



界面を隔てた情報伝達と
物質輸送を実現する膜タンパク質

　細胞膜には、外界からの刺激に応答するための

セルセンサーや恒常性維持に重要なチャネル、ト

ランスポーター等の膜タンパク質が存在します。

これらは外界からの情報や物質を細胞内に伝達

したり、異物を細胞外に排除したり、膜電位やプロ

トン濃度勾配を形成し、ATPなどのエネルギー物
質を生産したりするなど、細胞の生存に欠かせな

い精巧な分子機械としてはたらいています。

　このような膜タンパク質が機能発現する分子メ

カニズムの解明には、基質や補酵素となるイオン

や分子との相互作用に関する原子レベルでの構造

情報が必要です。一般的に膜貫通タンパク質の構

造解析は難しく、Protein Data Bankへの登録比
率は約2%にすぎません。また、得られた構造につ
いても水素原子が見えないため、イオンの配位構

造や分子内、分子間水素結合構造などの情報が不

足しています。このような機能発現に重要な役割

を果たす部分構造を、赤外差スペクトル法を活用

することで明らかにし、膜貫通タンパク質の機能発

現機構に迫ることを目的に研究を進めています。

基質結合に伴う
赤外差スペクトルの計測

　赤外差スペクトル法はロドプシンや光合成タン

パク質などの光受容タンパク質では盛んに研究

が行われ、その分子メカニズムの解明に大いに役

立てられています。私自身も前任地である名古屋

工業大学において古細菌型ロドプシンに対する

研究を行い、光駆動プロトンポンプに重要な役割

を果たす強い水素結合を形成した水分子を見い

だしたり、1)光センサー機能のスイッチとしてはた
らくレチナール－スレオニン残基間の相互作用変

化を明らかにしたりしました。2)また、全反射赤外
分光法により、光ではなく、基質結合による赤外

差スペクトルを計測することで、塩化物イオン結

合に伴うアスパラギン酸のプロトン化を検出しま

した3}。この手法は、KcsAなどのイオンチャネル、
V型ATPase4)などのトランスポーターにも適用
できる手法です。さらに、ケージド化合物やストッ

プトフロー法、連続混合法などを活用することで

マイクロ秒程度の時間分解計測を目指し、X線結
晶構造からは見えてこない膜タンパク質のダイ

ナミックな分子実態に迫りたいと考えています。

赤外差スペクトル法による膜タンパク質の機能発現機構の研究
■生体分子情報研究部門 ■錯体触媒研究部門

有機分子変換を駆動・制御する新しい反応システムの構築

　人類が化学を体系づける遥か太古の昔から生

命は精緻な化学分子変換を実現しています。それ

ら生命化学反応は中性、常圧、常温、水中で高い

選択性を伴って進行します。我々は理想的な化学

反応システムの創出を目指し、生命化学工程を司

る酵素の構造的模倣ではなく、化学反応の駆動原

理、駆動システムを生命から学びとることを出発

点としました。すなわち酵素はしばしば遷移金属

活性中心を持ち、タンパクからなる疎水性ポケッ

トの中で化学反応を駆動します。そこで我々は両

親媒性高分子や両親媒性分子集合体が水中でこ

そ創りだす疎水性反応場を利用し、そこに遷移金

属触媒（錯体触媒やナノ粒子触媒）を埋め込むこ

とで完全水系媒体中での精密な有機分子変換工

程を達成しています。中でも高分子マトリクス内

への固定化と水中での触媒反応実施を前提に設

計された独自の光学活性配位子－パラジウム錯

体を導入した両親媒性高分子触媒は、アリル位置

換反応やSuzuki反応において高い選択性を水中
不均一条件下で実現しています。また高分子固定

化白金ナノ触媒ではアルコール類の酸化反応が

触媒的に水中で酸素ガスのみで実現されます。

　有機分子は元来「油」であり水には馴染みませ

ん。水中で高分子触媒を用いて有機化学反応を実

施すると、疎水性有機分子は自ずから高分子マトリ

クス内に入り込んで行き高濃度状態で触媒の近傍

に集まり、高効率で触媒反応が駆動されます。すな

わち外部からのエネルギーなどに依らず、分子が持

つ性質そのものを駆動力とする反応システムです。

　我々は錯体触媒の精緻な分子設計に加えて、触

媒を膜状にマイクロ流路反応装置内に発生させる

新技術や、疎水性反応場を分子の自己集積によっ

て反応系内で自発的に発生させる仕組みの創出な

ど、反応システム全体の設計と構築による21世紀の
有機化学反応のパラダイムシフトを目指します。
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疎水性相互作用による反応駆動原理。 反応駆動の「場」を提供する高分子。

金ナノクラスターの特異な触媒活性。

（上）V型ATPaseの構造模式図とKリングの結晶構造。　
（下）赤外分光法で明らかとなったKリングのNa+イオン脱着

に伴う構造変化。E139がNa+結合に伴い脱プロトン化する。

魚住 泰広（教授）

生命・錯体分子
科学研究領域



　再生過程がなく化石燃料の大量使用で引き起

こされている現状の深刻な資源・エネルギー・環

境問題の軽減・解決は今世紀の科学者に課せられ

た最重要研究課題です。その実現には熱力学的平

衡電位近傍での物質変換を可能にする触媒によ

る物質循環に共役した高効率のエネルギー変換

システムの構築が必要不可欠です。金属錯体の中

心金属イオンの酸化還元電位を物質変換反応に

対応した特定の電位に設定することは非常に困難

です。一方、酸化還元能を有する有機化合物の酸

化還元電位は置換基を導入することで比較的容

易に制御が可能です。以上の観点から私たちは酸

化還元活性な配位子を用いて金属錯体（分子性

触媒）の酸化還元電位を制御し、中心金属を反応

場、配位子を電子貯蔵庫とする分子性触媒開発を

行い、二酸化炭素の多電子還元反応ならびに有機

物の酸化反応による電気エネルギーと化学エネ

ルギーの相互変換を行うことを目指しています。

　二酸化炭素は低原子価金属錯体とは金属—CO2

付加体を形成します。金属—CO2付加体は溶液のプ

ロトン濃度に依存して金属—C（O）OHと金属—
CO錯体と平衡混合物で存在します。強い還元条件
下では中心金属に過剰の電子の蓄積が起こり易く

金属—CO結合の還元的切断が起こり（CO発生）、
低原子価金属錯体を再生します。私たちは再生不可

の無機ヒドリド試薬ではなく再生可能なNADH型配
位子の開発を行い、CO2由来の金属—CO基の還元
反応を有機ヒドリド試薬で行いメタノール等の有機

化合物へ触媒的に変換することを目指しています。

　酸化還元活性な有機配位子を持つアクア金属

錯体ではアクア錯体のプロトン解離で生じる負電

荷を配位子に収容させることが可能です。プロト

ン濃度変化でアクア金属錯体がプロトン解離を

起こすと、自発的に還元型の配位子が形成され外

部回路に直接、電気エネルギーを取り出すことが

可能となります。その結果、アクア金属錯体由来

のオキシルラジカル錯体の酸化型が形成され、有

機化合物の脱水素反応および水の4電子酸化反
応（酸素発生）を触媒します。

　私たちは金属錯体の配位子の酸化還元反応を駆

動力とする再生可能な有機ヒドリド試薬の開発なら

びにアクア金属錯体由来のオキシルラジカル錯体

による有機化合物の酸化反応の開発により、物質循

環に共役したエネルギー変換反応の発展に大きな

貢献をすると信じております。

化学エネルギーと電気エネルギーの相互変換を目指した錯体触媒の合成
■錯体物性研究部門 ■錯体物性研究部門

人工光合成システムの構築を志向した金属錯体化学

　太陽光エネルギーを利用して、水素やアルコール

などの貯蔵可能なクリーン燃料を作り出す。“人工光

合成”と呼ばれるこれらの反応は、実用化されれば世

界のエネルギー問題が一気に解決する可能性のあ

る究極のエネルギー製造技術と考えられています。

我々の研究グループでは、生体機能の中心的な役割

を果たしている“金属錯体”に注目し、人工光合成を

実現するための基盤づくりに取り組んでいます。

　植物が行う光合成では、二酸化炭素（CO2）が
還元され炭水化物が合成されるのと同時に、水

（H2O）を酸化して酸素（O2）が作られています。
特に、後者の酸素発生反応は、天然の光合成だけ

でなく人工光合成システムの構築においても不

可欠なプロセスであり、高い活性・耐久性を有す

る酸素発生触媒の開発が人工光合成を達成する

ための急務の課題となっています。

　最近、我々の研究グループでは、アクア配位子

（H2O）を1つだけもつルテニウム単核錯体が、酸
素発生触媒として特異的に高活性であることを

見出しました。従来、単核ではなく二核以上の多

核錯体が酸素発生触媒として格段に効果的であ

ると指摘されてきたため、本研究成果は大きな驚

きをもって迎えられました。触媒回転数や酸化剤

変換効率も従来の錯体触媒に比べて極めて高

く、酸素発生反応後も錯体触媒がほとんど分解し

ていないことが分かりました。

　合成化学的および物理化学的な実験手法を駆使

することにより、詳細な触媒反応機構についても明

らかにしています。反応速度論解析の結果、これまで

に二核錯体に対して考えられてきた反応機構とは異

なり、系中に酸化剤として共存しているセリウム（IV）
イオン（（NH4）2[CeIV（NO3）6]）が関与した機構で酸
素発生反応が進行していると示唆されました。更に、

DFT計算による考察から、セリウム（IV）に配位した
ヒドロキソ配位子（OH-）はラジカル性を帯びている
という結果が得られました。このことは、高原子価ル

テニウム錯体オキソ種とセリウム（IV）に配位した
OH-との非対称ラジカルカップリングによりO-O結
合が生成することを示唆しています。Ceが酸化剤と
して特殊な反応を誘発することは知られていたが、

本研究はその本質に迫った初めての例と言えます。

　我々の研究グループでは、上記の酸化側の研

究に加え、貯蔵可能エネルギーを作り出すための

還元側の研究にも精力的に取り組んでいます。

最近では、水溶液中、高い水素発生触媒能を有す

る鉄錯体触媒の開発にも成功しています。現在

も、金属錯体を基盤材料とする人工光合成シス

テムの開発を目指し、日夜研究を続けています。
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田中 晃二（教授） 正岡 重行（准教授）

活性が見いだされた触媒分子の構造（左）、
酸素ガスが発生している様子（右上）、および反応に重要な
役割を果たすセリウム錯体のスピン密度分布（右下）。



　生体中には遷移金属イオンを含む金属タンパ

ク質が数多く含まれています。ゲノム解析等の結

果によれば、生体中に含まれるタンパク質の3分
の1以上は金属タンパク質であるとも推定され
ています。これらの金属タンパク質は、エネル

ギー代謝、物質代謝、シグナル伝達など、様々な

生理機能の発現・制御に深く関与しています。

　金属タンパク質の活性中心は、単純な単核金属

イオンではなく、無機化学および錯体化学的観点か

らみても特異な構造を有している場合も多くみら

れます。このような特徴的な構造を有した遷移金属

含有活性中心は、構造的に特異な性質を示すのみ

ならず、機能的にも特異な性質を示し、生物無機化

学の研究対象として非常に興味深いものです。

我々の研究グループでは、このような金属タンパク

質の中でも特に、これまでにない新規な機能を有す

る金属タンパク質として、酸素や一酸化炭素といっ

た気体分子のセンサーとして機能する一連のセン

サータンパク質を対象として研究を進めています。

　気体分子が生理的エフェクター分子として機

能し、さまざまな生理機能制御に関与しているこ

とは、気体分子が示す新規な生理機能として大き

な注目を集めています。気体分子が生理的エフェ

クターとして機能するためには、気体分子のセン

サータンパク質の存在が必要不可欠であるが、

気体分子センサータンパク質の研究は国際的に

みても、最近始まったばかりです。当研究室では、

酸素、一酸化窒素、一酸化炭素などの気体分子が

生理的エフェクターとして機能する遺伝子発現

制御系、走化性制御系、セカンドメッセンジャー合

成を介した代謝制御系などを対象とし、気体分子

によるこれら生理機能制御の分子機構解明を目

的として研究を行っています。気体分子により駆

動されるシグナル伝達系として捉えることができ

るこれらの系においては、そのシグナル伝達系の

最上流において、気体分子をセンシングするため

の遷移金属含有型センサータンパク質が重要な

役割を果たしています。我々は、分子生物学、遺

伝子工学、構造生物学、および各種分光学的な実

験手法を駆使することにより、酸素、一酸化窒素、

一酸化炭素などのガス分子を選択的にセンシン

グしている気体分子センサータンパク質による、

気体分子の選択的センシングに関する分子機構

の解明、および気体分子によるタンパク質機能制

御機構の解明を目指した研究を行っています。ま

た、センサータンパク質以外に、これまでに例の

無い新規なヘムタンパク質の構造機能相関の解

明を目的とした研究にも取組んでいます。

新規な機能を有する金属タンパク質の構造と機能
■生体分子機能研究部門 ■生体分子機能研究部門

蛋白質の天然三次元構造が作られる仕組みを探る

　蛋白質の天然立体構造はその特異的なアミノ酸

配列によりもたらされます。生命現象を担う蛋白質

のこのような特性は、生物の40億年の進化の歴史
を通して作り上げられました。しかし、同時に、蛋白

質の立体構造形成（フォールディング）は、熱力学原

理に基づく物理化学的過程でもあり、蛋白質のフォ

ールディング機構の解明は、生命現象と物理化学現

象の接点を担う、生物物理学の最も根元的な課題

の一つです。このような立場から、私たちは、（1）試
験管内での蛋白質巻き戻り機構の解析、（2）蛋白質
のフォールディングに関わる分子シャペロンの作用

機構の解析を行っています。これらの研究を達成す

るため、NMRを始めとする各種分光学的測定法、熱
的測定法などの物理的測定手段とともに、遺伝子操

作実験などの分子生物学的手法も用いています。

　蛋白質のほどけた状態からの巻き戻り反応巻き戻

り反応の速度過程を、光吸収、蛍光、円二色性、X線
溶液散乱などのさまざまな構造プローブを用いて

追跡することにより、構造形成を直接観測すること

ができます。高分解能NMR装置を用いて、蛋白質巻
き戻り中間体の原子レベルにおける立体構造解析を

行っています。リゾチーム、ラクトアルブミン、ヌクレ

アーゼ、緑色蛍光蛋白質などの代表的な球状蛋白質

をモデルとして用いています。コンピュータを用い

て水溶液中での蛋白質のアンフォールディング（構

造破壊）過程の分子動力学シミュレーションも行って

おり、実験的な結果と照らし合わせることにより、フォ

ールディングの分子機構を原子レベルの詳細で曖昧

性なしに議論することが可能となりつつあります。

　蛋白質のフォールディング問題は、人のさまざま

な病気とも関連していることが明らかとなっていま

す。アルツハイマー病やプリオン病のような神経変

性疾患は、蛋白質が間違って構造形成したために

病原性を持った蛋白質会合体が作られることによ

ってもたらされます。人の癌の多くも、p53とよばれ
る癌抑制蛋白質が間違って構造形成したためにも

たらされることが明らかとなっています。このよう

に、蛋白質のフォールディング問題の解明は、最終

的には、人のさまざまな病気の克服にもつながる

可能性を秘めています。

　細胞内には蛋白質の絡み合いを防ぎ構造形成を

助ける蛋白質（分子シャペロン）が存在します。分子

シャペロンの作用機構は、蛋白質のフォールディング

と細胞生物学的な現象を結びつける重要な問題で

す。大腸菌の分子シャペロンであるシャペロニン

GroEL/ESの作用機構を明らかとするため、試験管
内での蛋白質巻き戻りの速度過程に及ぼすシャペロ

ニンの影響を物理化学的立場から研究しています。

シャペロニンの機能発現に必須なATPなどのヌクレ
オチドの結合反応、ヌクレオチド結合に伴うGroELの
アロステリック転移、シャペロニンの標的蛋白質との

結合反応の熱力学的解析と速度論的解析に取り組

んでいます。これらは、細胞生物学と生物物理学との

接点を担う新しい研究として注目されています。
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新規なヘム酵素OxdREの構造（一部）：分子中のヘム（ball & 
stick modelで表示）に基質であるアルドキシム（ball model
で表示）が結合している。
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巻き戻り反応の速度論的解析から明らかとなった、相同蛋
白質であるヤギ・αラクトアルブミン（下）とイヌ・乳リゾチー
ム（上）のフォールディング経路（中村等 J. Mol. Biol. 396, 
1361-1378 （2010））。



　生命体を構成する多種多様な高分子は、長い進

化の過程を経て複雑で精緻な3次元構造を獲得し、
これにより厳密にして柔軟な分子認識能、効率的か

つ特異的な触媒能など、生命活動を支える高度な

機能を実現しています。生命分子の多くは、特異的

な分子間相互作用を介して超分子マシーナリーを

形成して固有の機能を発揮しています。こうしたマ

シーナリーを構成するそれぞれの生命分子は、さ

まざまな時間スケール、空間的スケールにおける

分子運動を体現しています。したがって、高次生体

機能の発現メカニズムを分子レベルで理解するた

めには、生命分子およびその集合系の高次構造と

ダイナミクスを詳細に解明することが必要です。

　例えば、私たちが主要な研究対象としている

“糖鎖”は、核酸・タンパク質に次ぐ第3の生命鎖
とよばれており、タンパク質や脂質に結合した複

合糖質として、生命現象のさまざまな局面で重

要な働きをしています。糖鎖は、細胞の表層で超

分子クラスターを形成して分子認識の舞台を構

築し、これにより細胞間のコミュニケーションを

媒介する機能を担っています。また、糖鎖はタン

パク質分子を修飾することにより、それらの高次

機能の制御と生体内運命の決定に寄与している

ことが明らかとなりつつあります。しかしながら、

糖鎖は、化学構造が不均一であることに加えて

内部運動の自由度が大きいため、これまで分子

科学的なアプローチを行うことが困難でした。

　私たちは、超高磁場核磁気共鳴（NMR）を利用
して、タンパク質・複合糖質あるいはそれらの超

分子複合体の原子レベルの立体構造・ダイナミ

クスの精密解析を基盤とする生命分子科学研究

に取り組んでいます。特に、糖鎖とタンパク質の

ダイナミックな構造と生物学的な機能発現メカ

ニズムを分子科学の観点から統合的に理解する

ことを目指しています。そのために、私たちのグ

ループでは、分子分光学に加えて、分子生物学、

細胞生物学、ナノサイエンスによる多面的な生命

分子へのアプローチを展開しています。 

超高磁場NMRを機軸とする生命分子のダイナミクスの探究
■生体分子機能研究部門 ■生体分子機能研究部門

金属酵素の機能発現の分子メカニズムの解明

　私たちの体の中にはたくさんの金属酵素と呼

ばれるタンパク質が存在し、生命活動を支えてい

ます。金属酵素は、金属イオンを含む酵素を意味

し、多くの場合、この金属イオンが酵素反応と直

接関係しています。例えば、体の中の鉄分が足り

なくなると貧血を起こすのも、金属酵素（タンパク

質）の関与するところです。私たちが必要とする

金属イオンは、鉄、銅などわずか十数種類ですが、

金属酵素が行う反応の種類は莫大な数になりま

す。どうしてわずかな金属イオンからこんなにたく

さんの種類の反応ができるようになるのでしょう

か？私たちの研究グループでは、この問題に答え

るため金属酵素の機能がどのような機構で発現

されているのかを分子レベルで研究しています。

　現在私たちのグループでは、（1）酸素分子を活
性化しさまざまな酸化反応を行う鉄イオンを含ん

だ酵素、（2）地球上の窒素循環サイクルに関わる

金属酵素をターゲットとして研究を進めていま

す。酸素分子の活性化に関わる酵素としてこれま

で、ヘムオキシゲナーゼやチトクロームP450な
どのヘム（鉄ポルフィリン錯体）を活性部位にもつ

ヘム酵素の機能発現機構を研究してきました。現

在は、これらの研究をさらにヘムを持たない非ヘ

ム酵素に広げ研究を行っています。一方、窒素循

環サイクルの金属酵素では、脱窒過程の中の亜

硝酸還元酵素の研究を進めています。これら金属

酵素の機能発現機構を研究する上で、金属イオ

ンとそれを取り囲むタンパク質の役割、さらには

それらの調和を解明することが大切だと考えて

います。そこで私たちの研究グループでは、金属

イオンの働きを有機化学、錯体化学の知見を使っ

て研究しています。またタンパク質の役割は、菌

の培養や組み換え実験によるミューテーションな

どの生化学的手法を使って研究しています。
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920MHz超高磁場NMR分光法を利用してタンパク質・複
合糖質の3次元構造・ダイナミクス・相互作用を原子レベル
の分解能で解明する。

加藤 晃一（教授）

ヘムオキシゲナーゼの機能発現機構。
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持続可能な日本の未来を先導する

分子科学研究所は、平成18年度に始まった
文部科学省「最先端・高性能汎用スーパーコ

ンピュータの開発利用」プロジェクトのアプ

リケ－ション開発拠点（ナノ分野）として研究

を推進しています。私どもは、本プロジェクト

におけるナノ分野のグランドチャレンジとし

て、将来の社会や科学技術基盤を支える重

要な要素となり得る次の3つの領域に取り
組んでいます。（1）太陽エネルギー等の「次
世代エネルギー」、（2）難病克服につながる
「次世代ナノ生体物質」、（3）分子デバイス
などの「次世代情報機能・材料」。これらの領

域において、触媒（酵素）などナノスケール

で機能が発現する物質の開発と物性の解明

を可能とするために、次世代スーパーコン

ピュータを駆使する新しい計算科学の方法

論やソフトウェアの開発を行います。

HPCI戦略プログラムは、次世代スーパーコンピュータ「京」を利用して
研究を推進するものです。戦略分野2では、東京大学物性研究所、分子
科学研究所、東北大学金属材料研究所の3つが戦略機関として採択さ
れ、「計算物質科学：基礎科学の源流からデバイス機能とエネルギー変

換を操る奔流へ」を戦略目標として、2010年9月からプロジェクトが始
まりました。この戦略機関としての活動を推進するため、物性科学、分子

科学、材料科学の計算科学が融合した新しいコミュニティー「計算物質

科学イニシアティブ（CMSI）」が発足しました。
分子研は、戦略機関として他の2研究所と密接に連携・協力して物質科
学の新たな展開を図っていくため、「計算分子科学研究拠点（TCCI）」を
設置し、これにより、研究推進の他、研究支援、人材育成、スパコン連携

等の分野固有の問題について積極的に活動を展開していく予定です。

2010年度は準備研究を行い、2011年度から研究の本格化に向けた
活動を開始しております。

本プロジェクト(平成19～23年度)では、分子科学研究所が中核機関となっ
て、国立大学法人・名古屋大学、国立大学法人・名古屋工業大学、学校法人・

豊田工業大学の愛知県内3機関と連携することにより、中部地区ナノテクノ
ロジー総合支援拠点を形成しています。ナノ計測・分析、超微細加工、分子・

物質合成の3領域において、最先端ナノ計測機器の利用支援、有機・生体関
連分子等の多彩な物質群の設計合成評価支援、最先端設備技術による半

導体超微細加工支援等を総合的に実施しています。各要素単体の支援に留

まらず、4機関の特徴を活かした連携融合支援を推進します。 

文部科学省先端研究施設
共用イノベーション創出事業ナノテクノロジー・ネットワーク

中部地区ナノテク総合支援：
ナノ材料創製加工と先端機器分析

［次世代ナノ生体物質］

［次世代ナノ情報機能・材料］

［次世代エネルギー］

ドラッグデリバリ
（ミセルの分子動力学）

タンパク質の周りの水の分布
（3D-RISMによって検出）

国立情報学
研究所

東北大学
金属材料研究所

東京大学
物性研究所

産業技術
総合研究所

高エネルギー
加速器研究機構
物質構造科学研究所

京都大学
化学研究所

全国大学
北大、筑波大、東大、名大、京大、
阪大、岡山大、九大、早大、慶応大
国公私立大学

分子科学
研究所

文部科学省 
最先端・高性能汎用スーパーコンピュータ
の開発利用・次世代ナノ統合
シミュレーションソフトウェアの研究開発
----- ナノ分野グランドチャレンジ -----

HPCI戦略プログラム 分野２
「新物質・エネルギー創成」

SINETⅢ

次世代スーパー
コンピュータの開発

理化学研究所
300kV透過電子顕微鏡装置(左)、グラファイト層に覆われた鉄ナノ
粒子像(右上)と炭素の外套チューブに覆われた銅ナノケーブル(右下)。

文部科学省
最先端・高性能汎用スーパーコンピュータの開発利用
次世代ナノ統合シミュレーションソフトウェアの研究開発

̶ナノ分野グランドチャレンジ̶

特別プログラム■

大学連携研究設備ネットワークの構築
全国の研究者が色々な大学の設備を、インターネットを通じて有効に活用

出来るようにするために、「化学系研究設備有効活用ネットワークの構築」

が平成19年度よりスタートしました。平成22年度からは、「大学連携研究
設備ネットワークによる設備相互利用と共同研究の促進」として、体制が

整えられています。本ネットワークには、全国の大学や企業を含めた79の
機関が参加しており、300台以上の研究設備が相互利用のために公開さ
れています。7000名近い研究者がユーザーとして登録されており、毎月
5000件以上の利用実績があります。宅急便による依頼計測も可能であ
り、有効に活用されています。

文部科学省
「革新的ハイパフォーマンス・コンピューティング・インフラ（HPCI）の構築」

エクストリームフォトニクス
植物における光合成をはじめとして、光と分子との関わりは私達の身近な自

然の中で重要な役割を果たしています。そこで、ナノサイエンスから生命科

学などの様々な分野に新たな方法論を提供し、光分子科学をさらに進展さ

せるために「光を造る」、「光で観る」、「光で制御する」という観点から、理化

学研究所と連携して本プロジェクトを遂行しています。研究の柱としては、

新しいコヒーレント光源の開発、新しい顕微分光法の開発、光位相の精密制

御による物質波のマニピュレーションや化学反応制御の研究があります。
アト秒精度のコヒーレント制御実験。

研究課題の一つ「凝縮分子科学系における揺らぎとダイナミクス」
におけるMC-MOZ法により計算したバクテリオロドプシン内部の水
の分布と実験の比較。 大学連携研究設備ネットワークの概念。

大学連携研究設備
ネットワーク

全国73機関(分子研を含む)による相互利用

工学、物性物理学、生物・生理学、薬学、農学、医学、
地質学に係る物質科学全般にわたる国立大学等の
研究者・大学院生が、インターネットにより利用予約
を行うとともに、利用料の相互徴収を行う。

A大学

E大学 B大学

C大学D大学
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最先端の研究をささえる最先端の研究設備
極端紫外光研究施設

分子スケールナノサイエンスセンター

光は、その波長によって、赤外線、可視光線、紫外線、極端紫外線、X線、
と様々な名前で呼ばれます。この様々な波長域の光を一度に出すこと

のできる装置がシンクロトロン光源です。高エネルギーの電子ビーム

が高磁場中で発するシンクロトロン光は、あらゆる波長域において高

強度で指向性が高く、分子科学を始め幅広い研究分野で利用されてい

ます。分子科学研究所の極端紫外光研究施設は1983年に稼働を始め
たシンクロトロン光源ですが、幾度かの改良を経て、現在でも、極端紫

外線から赤外線・テラヘルツ波に至る低エネルギーのシンクロトロン光

源として世界最高水準の高輝度性を誇っています。その特性を活かし

て、物質の機能性の起原である電子

状態の直接観測が行われていま

す。UVSORという愛称で世界的
に知られ、国内のみならず世界各地

から利用者を受け入れています。

化学のフロンティアである「分子スケールナノサイエンス」を集中的に

研究推進するセンターとして2002年に発足しました。1つの専任部門、
2つの併任部門から構成されており、新規分子・ナノ構造体の作成から、
特異な化学反応や物理化学的性質を体系的に研究する組織になって

います。世界最高性能を誇る920MHz核磁気共鳴（NMR）装置を共同
利用に供している他、19年度より始まったナノテクノロジーネットワー
クプロジェクトを担当し、多くのナノサイエンス関連支援プログラムを

提供しています。

UVSOR施設。

電子構造を測定する
三次元角度分解光電子分光装置。

920MHz NMR装置（左）と測定例（右）。
500MHzに比べてはっきりと原子が識別
できていることがわかる。

分子制御レーザー開発研究センター
本センターは、光分子科学研究領域との連携のもとに、分子科学の

新分野を切り拓くための装置、方法論の開発研究を行なう施設です。

新たに開発される装置や方法論は、所内外の分子科学者との先端的

な共同研究のリソースとして提供されることを意図しています。主な

開発研究分野としては、（1）テラヘルツから軟X線にいたる先端光源
の開発、（2）高出力超短パルスレーザーを用いた量子制御法の開発、
（3）高分解能光イメージングとナノ領域顕微分光法の開発などが挙
げられます。また、本センターは理化学

研究所との連携融合事業であるエクス

トリームフォトニクスの中核センター

としての役割を果たしています。
分子の中にできた２つの原子の波の衝突の実時間観測と
制御を示す理論シミュレーション。

（UVSOR）

三次元角度分解光電子分光装置で
得られた固体試料（CeSb）のフェルミ面。

当センターで開発した   
手のひらサイズの高輝度レーザー光源。

研究施設■

機器センター
機器センターは分子スケールナノサイエンスセンターと分子制御レー

ザー開発研究センターの汎用機器を統合して、平成19年4月に新たに
発足しました。機器センターでの主たる汎用機器は山手地区のNMR、
質量分析装置、粉末X線回折装置、円二色性分光装置、明大寺地区の
ESR、SQUID磁束計、X線回折装置（粉末、単結晶）、波長可変ピコ秒
レーザーシステム、蛍光分光装置、紫外可視近赤外分光装置などです。

共同利用の形態は施設利用が主ですが、レーザーと上記の汎用機器を

組み合わせた特殊仕様の実験も支援します。この他、山手地区と明大

寺地区にある液体ヘリウム液化装置や液体窒素貯蔵槽を用いて、液体

ヘリウム・液体窒素の供給を行っています。また、平成19年4月に発足し
た化学系研究設備有効活用ネットワーク（現 大学連携研究設備ネット

ワーク）の汎用機器の共同利用も支援しています。

CCD単結晶X線解析計。

高周波・高磁場電子スピン共鳴装置。

岡崎共通研究施設■

装置開発室
装置開発室では、分子科学研究に必要な様々な実験装置の製作・開

発を行っています。機械、エレクトロニクス、ガラス加工などの設備を

有し、高度な技術・技能を有する技術者が配属されています。研究所

創設当初から、所内外の研究者と密接に連携し、独創的な研究を可能

とする様々な実験装置の開発を手掛けてきました。将来の分子科学

研究を支えるために、より先進的な技術の習得にも積極的に取り組

んでいます。研究者や学生に対して機械加工や電子回路工作に関す

る講習会を開催し、技術の普及にも努めています。

岡崎統合バイオサイエンスセンター

我が国唯一の分子科学計算のための共同利用基盤センターとして、先

導的な学術研究の発信はもとより岡崎地区の3研究所と全国の分
子科学とバイオサイエンスの研究者に対して大学等では不可能な大

規模計算を実行できるハード環境と様々なプログラムソフトを提供し

ています。平成18年度導入の「超高速分子シミュレータ」に加え、平成
19年度はさらに「高性能分子シミュレータ」を導入し、格段に大規模
な計算が実行できる環境を提供しています。

本センターは、分子科学、基礎生物科学、生理科学などの学際領域にま

たがる諸問題に対し、総合的な観点と方法論を適用、駆使することによ

り、新しいバイオサイエンスを切り開くことを目的とし、分子研、基生研、

生理研の三研究所の共通研究施設として設立されました。分子科学研

究所に関連する教員として、教授3名、准教授1名が所属しています。

計算科学研究センター

超高速分子シミュレータ。

精密ミーリング加工装置。

高速加熱・ジンバル機構付き
ホットエンボスシステム。
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大学共同利用機関は、世界に誇る我が国独自の「研究者コミュニティに

よって運営される研究機関」であり、全国の研究者に共同利用・共同研

究の場を提供する中核拠点として組織されました。このような機関と

しては、京都大学の一施設であった基礎物理学研究所（湯川記念館）が

昭和28年に全国の理論物理学者の要望に応えて開放され、共同利用
施設となったのが最初です。重要な研究課題に関する先導的研究を進

めるのみならず、全国の最先端の研究者が一堂に会し、未来の学問分

野を切り拓くと共に新しい理念の創出をも目指した活動を行う拠点と

して、個別の大学では実施困難な機能と場を提供するのがその特色で

す。その後、自然な流れとして、「大型施設の共同利用」や「学術資料等

の知的基盤の整備」など、共同利用の新しい概念が加わり、研究者コミ

ュニティによる運営方式を堅持しつつ、特定の大学には属さない多く

の大学共同利用機関が設立されました。このような発展過程を経て

きた大学共同利用機関は、世界最高水準の学術研究を行う中核拠点

として、以下に掲げる役割のいずれかを担っているのです。

●独創的・先端的な学術研究を推進すると共に、全国の大学等の

研究者コミュニティの高等研究機関として学術の進展に資する。

●個別の大学では持ち得ない大規模な施設や設備を設置・運営し、先

導的研究を推進すると共に、全国の大学等の研究者の利用に供する。

●学術資料・情報の組織的調査・研究、収集、整理、提供を行い、知的

基盤の充実に貢献する。

各機関が独自性と多様性を持ちながら上記の役割を担い、それぞれ

の研究分野における中核的研究拠点（COE：Center of Excellence）
として、我が国の学術研究の発展に重要な貢献をしています。また、

海外の研究機関や研究者との協力・交流を推進し国際的中核拠点

としての役割をも果たしています。

大学共同利用機関とは

共同利用研究■

国際共同研究■

国内での研究連携の中核として

世界との交流連携

分子科学研究所は、極端紫外光研究施設、及び、

計算科学研究センターなどの大型施設を「施設

利用」という形で当該分野コミュニティーの研究

者の利用に供しています。また、分子制御レーザ

ー開発研究センター、分子スケールナノサイエン

スセンターなどの研究センターにおいて、先端的

な装置を共同利用に供すると共に、測定法や物質

合成手法の開発、共同研究の実施等を当該分野

の研究者との連携の下で行う「課題研究」を支援

しています。さらに、これらセンターならびに各研

究領域における研究資源を広く解放し、研究者

の個別な二一ズに応じて共同利用研究を行う「協

力研究」があります。これらのハードウェアを中

心とした共同利用と共に、当該分野の特定の課

題に関する討論を深め、更なる新しい発展を探る

ための有効な手段として、所外の研究者の提案を

基にしたワークショップである「分子研研究会」と

「若手研究会等」を毎年複数回開催しています。

分子科学研究所は創設以来、多くの国際会議の開催、多数の外国人研究員の受け入れ、および国際

共同研究事業を積極的に推進するなど、国際的に開かれた研究所としての役割を担ってきました。

国際共同研究を更に推進するために、平成16年度より独自の国際共同研究プログラムを開始して
います。このプログラムでは、（1）海外の教授、准教授クラスの研究者の10日間程度の招へい、（2）
分子研側からの共同研究に関わる教員の海外出張、（3）アジアを中心とする若手外国人研究者の6ヶ
月以内の滞在、等が可能です。また平成18～22年度には日本学術振興会アジア研究教育拠点事業
（アジア・コア・プログラム）、として、平成23年度からは分子科学研究所独自の自主的事業として
中国科学院化学研究所、韓国科学技術院自然科学部および台湾科学院原子分子科学研究所を中心

とした東アジア地域の研究機関との研究交流を積極的に推進し分子科学の世界的研究教育拠点の

構築、先端的若手研究者の育成に努めています。

共同利用
共同研究
大学院教育

高度な研究者の育成

学会・研究者コミュニティ

        実施内容
課題研究
協力研究
所長招へい
研究会
若手研究会等
ナノネット協力研究
ナノネット施設利用
電子計算機施設利用
UVSOR施設利用
その他施設利用
　　   合　計

■共同利用研究実施一覧 平成22年度

■自然科学研究の中核的研究拠点

全国の大学
研究施設
研究科
附置研究所
学 部

民間研究機関
企業研究所等
海外の大学・研究機関
研究開発独立行政法人等

共
同
研
究
等

分子科学
研究所

件数
0

122
148

6
1

19
17

170
140

65
688

人数  
0

316
148
137

14
41
33

666
659
166

2,180

合計 212（人）

外国人研究者の国別内訳（平成21年度）

人材育成・大学院教育■豊かな研究資源が育む高度な人材

分子科学研究所オープンキャンパス
（6月上旬）

夏の体験入学
（8月上旬）

大学院生のための公開講座
（夏季・冬季休暇中）

総合研究大学院大学（総研大）は優れた

設備や資料を持つ大学共同利用機関な

らではの環境をフルに活かし、深い専門

性と大きな視野を持つ研究者を育成す

るための大学院大学です。本研究所も

総研大の基盤機関として物理科学研究

科の構造分子科学専攻と機能分子科学

専攻を持ち、大学院学生の教育と研究

を積極的に担っています。これらの専攻

では学生一人当たりのスタッフが他大

学に見られないほど多く、きめの細かい

研究指導を行っています。大学院生は

本研究所の優れた設備を利用すること

により、世界第一線の研究を自ら行うこ

とにより、研究者として必要とされる能

力や技術を自分のものとしています。ま

た、本研究所が分子科学における世界

とのインターフェイスを担う中核拠点

であることから海外から多くの研究者

が共同研究やセミナーを行うために日

常的に訪れ、きわめて国際的な環境の

下で教育が行われています。この環境

は国際的な発信能力を鍛える上でもた

いへん役に立っています。これらの専攻

で学び、学位を取得した卒業生の多く

は、国立大学の教員、公的機関の研究

員、日本学術振興会などを含む様々な

機関の博士研究員、民間企業の研究員

として活躍しています。

また、この他にも全国の大学から大学院学

生を特別共同利用研究員として受け入れ、

共同研究を通した教育も行っています。

総合研究大学院大学
（SOKENDAI）とは？

本研究所は、分子科学における最先端の研究を推進するだけではなく、大学院学生の
教育を行い、明日の分子科学を担っていく人材を育成することにも力を入れています。

平成18年度より5年一貫制博士課程を導入しました。
詳細はhttp://www.ims.ac.jp/learn/をご覧ください。

【総合研究大学院大学】

5年一貫制博士課程

1
年
次
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年
次

3
年
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4
年
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年
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5
年
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博
士
号
取
得

学
部
4
年

修
士
課
程
2
年

総合研究大学院大学（総研大）は昭和63
年に、全国の大学共同利用機関を基盤機

関として、新しい理念と組織の下に創設さ

れた学部を持たない大学院のみの大学

です。本部を神奈川県葉山町に置き、学生

のみならず研究者自身の総合性と学際性

を高めることを目指して、コース別教育プ

ログラム、学生セミナー、国際シンポジウ

ム、共同研究等々のユニークな活動を本

部で行いつつ、平素の授業や研究活動は

各基盤研究機関において行っています。

総研大葉山キャンパス。

分子研では年間を通じて学生向けの催しを
行っています。詳しくは分子研ホームページ
http://www.ims.ac.jp/indexj.html 
をご覧ください。

受入大学院生数推移表
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日本全国及び世界各国の大学や研究機関から
共同利用研究等のために訪れる研究者のため
の宿泊施設として共同利用研究者宿泊施設
（三島ロッジ、明大寺ロッジ）があります。

学術の国際的及び国内的交流を図り、機構の
研究、教育の進展に資するとともに、社会との
連携、交流に寄与することを目的とした施設
です。大会議室200名、中会議室120名、小会
議室（2室）各50名の利用ができます。

岡崎情報図書館は、岡崎3研究所の図書、雑誌
等を収集・整理・保存し、機構の職員、共同利用
研究者等が利用できます。
［主な機能］
◎情報検索サービス
   Web of Science、SciFinder 等

社会との交流■

■自然科学研究機構 岡崎共通施設

広く社会に「科学の芽」を育む

出前授業
学校では普段体験できないこと
を体験してもらい、科学に対し
ての夢を持ってもらうために、
岡崎市内の中学校を対象に、
岡崎3研究所の研究者が講義･
実験を行っています。

メディアによる情報発信
最新の研究成果や各種募集をホーム
ページに掲載しています。また、分子研
が発行している出版物についても、
ホームページよりご覧いただけます。

見学受け入れ

一般公開
研究所で行われている活動
について、広く一般の方々に
理解を深めていただくため、
3年に1回一般公開を行って
います。公開日は実験室の
公開や講演会などの様々な
イベントが行われます。

岡崎市民大学講座

岡崎情報図書館

岡崎コンファレンスセンター

岡崎共同利用研究者宿泊施設

岡崎市教育委員会が、生涯
学習の一環として岡崎市民
を対象として開催している
もので、岡崎3研究所から
講師を派遣しています。

国研セミナー
岡崎3研究所と岡崎南ロータリークラブ
との交流事業の一つとして行われている
セミナーです。岡崎市内の小･中学校の
理科教員を対象として、岡崎3研究所の
研究者が講師となって昭和60年から
始まり、毎年行われています。

スーパーサイエンスハイスクール
文部科学省が指定した科学技術、理科・数
学教育を重点的に行う高等学校（スーパー
サイエンスハイスクール）活動を、自然科
学研究機構として支援しています。

分子科学フォーラム
豊田理化学研究所との共催で"分子科学
フォーラム"を年4回開催しています。国内
外の著名な研究者を講師にお迎えし、
分子科学をはじめとして様々な分野の
研究をわかりやすく紹介して頂いています。

http：//www.lib.orion.ac.jp/

http：//www.orion.ac.jp/occ/

http：//www.orion.ac.jp/lodge/

http：//www.ims.ac.jp/indexj.html

社会との
連携

分子研データ■

専任・兼任・併任・客員の教授及び准教授で構成し、研究及び運営に関する事項について所長を補佐します。

青野　重利（統合バイオ教授）
大森　賢治（分子研教授）
小杉　信博（分子研教授）
齊藤　真司（分子研教授）
横山　利彦（分子研教授）

篠原　久典（名大院教授）
岩佐　義宏（東大院教授）
北川　進（京大特定拠点教授）
鹿野田一司（東大院教授）
岡本　裕巳（分子研教授）
小杉　信博（分子研教授）

魚住　泰広（分子研教授）
青野　重利（統合バイオ教授）
信定　克幸（分子研准教授）
唯　美津木（分子研准教授）
古谷　祐詞（分子研准教授）

■顧問

■教授会議

■学会等連絡会議
岡本　裕巳（分子研教授）
田中　晃二（分子研教授）
平田　文男（分子研教授）
見附孝一郎（分子研准教授）
横山　利彦（分子研教授）

阿波賀邦夫（名大教授）
加藤　昌子（北大院教授）
神取　秀樹（名工大院教授）
北川　　宏（京大院教授）
河野　裕彦（東北大院教授）
澤　　　博（名大院教授）
関谷　　博（九大院教授）

武田　　定（北大院教授）
寺嶋　正秀（京大院教授）
戸部　義人（阪大院教授）
西川　恵子（千葉大院教授）
松尾由賀利（理研主任研究員）
水木純一郎（関西学院大教授）
山下　晃一（東大院教授）

運営

■運営会議

上村　大輔 神奈川大学理学部教授
江幡　孝之 広島大学大学院理学研究科教授
篠原　久典 名古屋大学大学院理学研究科教授
佃　　達哉 北海道大学触媒化学研究センター教授
冨宅喜代一 神戸大学名誉教授
森　　健彦 東京工業大学大学院理工学研究科教授
山縣ゆり子 熊本大学大学院生命科学研究部教授
山下　正廣 東北大学大学院理学研究科教授
山内　　薫 東京大学大学院理学系研究科教授
渡辺　芳人 名古屋大学副総長（研究・国際企画関係担当）

青野　重利 岡崎統合バイオサイエンスセンター教授
魚住　泰広 生命・錯体分子科学研究領域教授
大島　康裕 光分子科学研究領域教授
大森　賢治 光分子科学研究領域教授
岡本　裕巳 光分子科学研究領域教授
小杉　信博 光分子科学研究領域教授
齊藤　真司 理論・計算分子科学研究領域教授
田中　晃二 生命・錯体分子科学研究領域教授
永瀬　　茂 理論・計算分子科学研究領域教授
平田　文男 理論・計算分子科学研究領域教授
横山　利彦 物質分子科学研究領域教授

江幡　孝之（広大院教授）
佃　　達哉（北大触媒セ教授）
冨宅喜代一（神大名誉教授）
森　　健彦（東工大院教授）
山下　正廣（東北大院教授）

[人事選考部会] ［共同研究専門委員会］

人員・予算

中期計画
文部科学大臣から提示された平成22年度から平成27年度までの第2期中期目標に対して、自然科学研究機構として第2期中期計画を立てました。中期計画を着
実に行うために毎年、年度計画を立て、年度終了後、実績報告書を文部科学省に提出することになっています。分子科学研究所は研究者個人の自由な発想に基づ
く基礎学術研究を中心に据えた研究所です。研究の神髄は計画通りに行かない意外性にあります。そのため、分子科学研究を支えている種々の研究設備も、限定
した目的のためのものではなく、学問の多様性に対応できるものになっています。以下は、このような背景で立案した分子科学の研究分野の中期計画（抜粋）です。

分子科学分野において、物質・材料の基本となる分子及び分子集合体の構造、機能、反応に関して、原子・分子及び電子のレベルで究明します。
それによって、化学現象の法則を発見、一般化して新たな現象や機能を予測、実現します。
（1）分子物性や化学反応の制御、複雑な系の電子状態や構造の動的変化、生体分子の構造揺らぎと分子認識などに関して理論的に研究します。
（2）Ｘ線からテラヘルツ領域の特徴ある光源を開発します。それらを利用して、分子の励起状態変化の追跡や化学反応のコヒーレント制御の研究を進めます。
（3）機能性有機化合物、分子性触媒、炭素ナノ構造体など新規な分子系を開発します。併せて、分子分光法などを駆使して新規な分子物性を探索します。
（4）化学エネルギーと電気エネルギーの相互変換や水を使った高効率な分子変換の実現を目指します。 生体分子に特徴的な現象や機能の原因も究明します。

所 長
研究領域
研究施設
技 術 課
合 計

区　分 所長 教授 准教授 助教 小計 技術職員 合計
人員 （平成23年4月1日現在）

区　分 決算額
平成22年度決算額

（単位：千円）

1,224,363
2,125,872

575,589
3,925,824

※（ ）内は客員及び兼任、併任の合計で外数。※休職者含む。

研究所の研究、事業計画その他の管理運営に関して、研究所長の諮問に応じて助言等に
当たります。外国人運営顧問に加えて、国内で運営顧問及び研究顧問を置いています。

運営会議に、次の人事選考
部会及び共同研究専門委
員会を置きます。

所長の要請に基づき学会
その他の学術団体等分子
科学コミュニティとの連絡、
運営会議、研究施設運営委
員会委員候補者等の推薦
等に関することについて検
討し、意見を述べます。

研究教育職員の人事、共同
利用・共同研究等研究所の運
営に関する重要事項で、所
長が必要と認めるものにつ
いて所長の諮問に応じます。
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人   件   費
運営費・設備費
施   設   費
合         計

［運営会議委員］◎…議長　○副議長

◎○

区　分 合計
平成22年度外部資金受入状況※1 （単位：千円）

戦略的創造研究推進事業等（JST）
科学技術振興調整費等（文科省）
その他
小計

※1左記決算額に含む。  ※2間接経費を含む。  ※3受託事業及び間接経費を含む。

462,695
30,982

357,527
389,588
126,910
874,025

1,367,702

共同研究
科学研究費補助金※2

受託研究
※3

合計

研究所を多くの方に
知って頂くため、見
学の受入を行ってい
ます。体験型展示室
をはじめ、最先端の
研究施設等を毎年
たくさんの方に見学いただいています。平成22年度
は440人ほどの見学者にお越しいただきました。

［研究顧問］
柳田　敏雄（大阪大学大学院特任教授）
Graham R. Fleming（米国カリフォルニア大学教授）

（平成23年4月現在）
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