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豊橋駅下車、名鉄（名古屋鉄道）に乗り換えて、
東岡崎駅下車（豊橋ー東岡崎間約20分）、
南口より徒歩約7分。

名古屋駅下車、名鉄に乗り換え、東岡崎駅
下車（名鉄名古屋ー東岡崎間約30分）、南口
より徒歩約7分。

名鉄空港線：中部国際空港駅から名古屋方面
に乗り、神宮前で豊橋方面に乗り換え東岡崎
で下車（中部国際空港ー東岡崎間約60分）、
南口より徒歩7分。
名鉄空港バス：JR岡崎駅行に乗り、東岡崎駅
下車（中部国際空港ー東岡崎間約65分）、
南口より徒歩約7分。

東名高速道路の岡崎ICを下りて国道1号線を
名古屋方面に1.5㎞、市役所南東信号を左折。
ICから約10分。

神宮前
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自然科学研究機構・分子科学研究所

所長　川合 眞紀

分子科学研究所では、シンクロトロン放射光施設・スー
パーコンピュータや汎用大型コンピュータ・超高磁場
NMRなどの大型研究施設や、物性測定・化学分析・分光
計測に関する汎用測定装置を維持・運営し、全国の大学
研究者に広く利用頂いています。このように所内外で
研究者が活発に交換することにより、年間600件近い
共同研究・施設利用が実施されており、2,000名以上に
のぼる所外の研究者が参加しています。

協奏分子
システム研究
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

分子を調べることは、分子を構成単位とする物質や生命への理解を深めることに他なりません。分子科学研究所は、分子を軸足に置
いた科学を展開する中核的研究拠点として、1975年に愛知県岡崎市に設立された大学共同利用機関です。2004年より自然科学
研究機構を構成する5つの研究機関の1つとして、ミッション※達成に向けて研究所全体が一丸となって、日々研究に取り組んでいます。

※豊かな自然において多様な物質循環、エネルギー変換を司っている「分子」についての知識を深め、卓越した機能をもつ分子系を創成すること。
　国際的な中核共同研究センターとして、国内外の分子科学研究を先導すると同時に、生命科学・天文科学などをふくむ分子が関与する広汎な関連分野の
　研究者と協同して、科学の新たな研究領域を創出すること。

理論・計算分子科学、光分子科学、物質
分子科学、および、生命・錯体分子科学
という4つの大きな研究領域で教授も
しくは准教授の独立した研究グループ
が互いにゆるやかに連携を取りながら、
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。また、協奏分子
システム研究センターはこの4研究
領域での成果を統合し、新しい学際的
分野を切り拓く使命を担っています。

　分子は物質の基本構成単位であり、物質の示す性質や機能

を担う根源です。物質の機能を深く知り、これを高度に利用する

ためには、原子・分子レベルで物質を理解すること、さらには、

分子から構成されるシステムの階層を超えた機能を理解する

ことが不可欠です。分子科学は、分子の持つ特性と機能を

物理及び化学的な手法で体系づけようとする物理学と化学

の境界領域の科学で、その対象は個々の分子から宇宙・生命

科学まで広い範囲にわたります。分子科学研究所は設立以来

40年以上にわたり、研究の中核拠点として、実験研究と理論

研究の両面から我が国の分子科学分野を先導する研究に

関与してきました。その背景には、関連研究分野の研究者コミュ

ニティーの支持が不可欠であり、総合的な共同利用研究所と

しての機能を維持するには、今後も関連研究者の共同研究の

場、研究者の交流や国際学術交流の場を提供すること、さら

には、専門的な基盤に立つ高度の研究者の養成のミッションを

継続して、国際的な研究センターとしての機能を維持し続ける

ことが分子科学研究所の使命です。 

　現在の分子科学研究所は、光分子科学研究領域、物質分子

科学研究領域、生命・錯体分子科学研究領域そして、理論・

計算分子科学研究領域の4研究領域と、それらを繋ぐ協奏分子

システム研究センターを加えて5つの領域が研究基盤を構成し、

それに極端紫外光施設（UVSOR）をはじめとする6つの研究

施設を擁し、分子の構造と反応そして機能に関する基礎研究

を推進しています。分子科学研究所は常に、分子科学の新た

な研究分野を拓く挑戦を続けてきました。岡崎3研究所の力を

結集した岡崎統合バイオサイエンスセンター、先端計測手法の

開発を含む分子スケールナノサイエンスセンターや分子制御

レーザー開発研究センターは新たな研究分野の基軸となる

計測手法の開発にも大いに貢献してきました。分子科学研究

所は、学術研究の基本を踏まえ、科学分野を先導する研究を

推進し、新しい科学領域を拓く挑戦を続けていきます。その意

味でも、新たな計測手法の開発と普及は大事なミッションです。

今後は、分子システムの時代を先導するメソスコピック領域の

計測手法開発など、新たな挑戦を計画しています。

　分子科学の世界的なCenter of Excellenceとして、分子科学

研究所は世界の人材循環の要として、これからも発展し続ける

ことを目指します。

理論・計算分子
科学研究領域

光分子
科学研究領域

分
子
科
学
研
究
所
と
は

大
学
共
同
利
用
機
関
と
し
て

分子科学研究所の全教授、全准教授、全助教は、総合
研究大学院大学（総研大）の教員を担当しています。
総研大2専攻（構造分子科学専攻・機能分子科学専攻）
に所属する学生の皆さんは、教員のきめ細やかな指導
のもとで、分子科学研究所が所有する世界トップレベル
の研究設備を活用して研究を進めることができます。
分子科学分野における大学院教育で大きな貢献を
しています。
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　水の特異的な熱力学的性質、光合成系の高速な

エネルギー移動の起源、タンパク質における機能

発現機構などはどのように生まれるのでしょうか？

　溶液や生体分子などの系では、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集団運動やタンパク質

の構造の変化が存在します。このような階層的な

運動は幅広い時間スケールを持っているだけで

なく、それぞれの運動の空間スケールも異なって

います。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・空間的に不均一

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。そして、このような熱的

および非熱的な電子や分子動力学による状態の

変化の結果として、溶液や生体分子系は複雑に変化

し、様々な物性や機能の発現につながっていると

考えられます。私達は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、以下の理論

的・計算科学的研究を展開しています。

　光を利用することにより、系の運動の時間（エネ

ルギー）スケールや変化を調べることが可能となり

ます。しかも、高度に制御された複数の光を用いる

こと（これを高次非線形分光法と呼びます）により、

複雑な運動の絡み合いやエネルギーがどのように

緩和するかを解明することが可能となります。私達

は、高次非線形分光法の理論的背景を明らかに

し、その第一原理的計算手法の開発を世界に先駆

けて行いました。また、水の分子内・分子間運動の

三次赤外分光法に関する理論計算を行い、水の最も

重要な動的特徴である超高速エネルギー緩和の

起源を明らかにしてきました。

　私達は、高次非線形分光法の理論的考え方を超

高速動力学の解析だけでなく、不均一な運動や複数

の運動間の動的カップリングの解析にも展開できる

ことを見出しました。そこで、過冷却液体の時間的・

空間的不均一動力学の起源についても研究を展開

し、様々な過冷却液体に対する多時間相関関数に関

する系統的な解析から動的不均一性の寿命と揺ら

ぎの関係を明らかにしました。さらに、様々な時間ス

ケールの階層的な構造揺らぎがどのようにカップル

し構造変化が起こっているかを解き明かす手法を

開発しました。この考えをさらに展開することにより、

機能発現の分子論的起源の理解につながると期待

しています。以上の研究に加え、タンパク質における

遅い化学反応の起源、水の特異的熱力学性質の動

力学的起源、動力学情報に基づく反応座標の抽出、

光合成系の効率的なエネルギー移動における時空

間相関の解明などにも取り組んでいます。

　このように、凝縮系における様々な時空間スケー

ルをもつ階層的な揺らぎの中から、どのように状態

変化や反応が引き起こされ、物性や機能が発現す

るのかという多体分子系の基本的な疑問の解明、

さらには、新しい物性・機能発現の指導原理の獲得

をめざした理論研究を行っています。

凝縮系における階層的ダイナミクスの理論研究
■理論分子科学第一研究部門

1988年慶應義塾大学理工学

部卒、1990年京都大学大学

院工学研究科修士課程修了、

1995年博士（理学）（総研大）。

1990年分子科学研究所技官、

1994年名古屋大学理学部

助手、1998年助教授を経て

2005年10月より現職。1999

年基生研、2000年統合バイ

オサイエンスセンター、2005

年東京大学客員助教授、2006

年から2010年3月まで東京

大学、2008年国立情報学研

究所客員教授。

TEL: 0564-55-7300

mail: shinji@ims.ac.jp

〈キーワード〉

揺らぎ・緩和
●

不均一性
●

階層的動力学
●

多次元解析

斉藤 真司（教授）

理論・計算分子
科学研究領域

（上）長時間の分子シミュレーションから抽出した動的
な情報から決定したタンパク質の構造変化に関する
反応座標と自由エネルギー面。（下）多時間相関関数の
解析から明らかにされた階層的時間スケールを持つ
構造揺らぎ間の動的カップリング。
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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、光デバイス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“のっぺりした一様な”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

新しい電磁場と電子が再帰的に相互作用する効果

（自己無撞着性）も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、数十ナノメートルオーダー以下の極めて

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

の相互作用の非一様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、高い機能を持った物質を

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。

　我々はこれまでに、光の非一様性と自己無撞着

性を取り込んだ理論の開発及びその理論に基づく

計算手法の開発を行ってきました。具体的には、

ナノ構造体や量子ドットを対象として、従前のレー

ザー光励起とは本質的に異なる光励起ダイナミ

クスが、光の非一様性と自己無撞着性に起因して

引き起こされることを示しました。冒頭で説明した

ように、光励起ダイナミクスは高い機能を持った

物質の設計に極めて密接に関係しています。そこで

この新しい光励起ダイナミクスの基礎理学的知見

を機能性物質設計へ展開する研究も同時に進め

ています。実在系機能性物質を理論的・計算科学

的な観点から設計するためには、その目的に耐え

うる新しい計算手法の開発が必要となってきます。

物質（電子系）の運動と光（電磁場）の運動を同時

に扱うための超大規模並列計算プログラムの開発

にも成功しました。実在系ナノ構造体の光励起ダイ

ナミクスとしては、世界最大規模の計算を実行する

ことが可能であり、神戸理研の「京」コンピュータを

使った計算を進めています。

ナノ構造体の光応答理論と機能性物質理論設計への展開
■理論分子科学第一研究部門

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

〈キーワード〉

ナノ構造体
●

電子・電磁場ダイナミクス
●

機能性物質

信定 克幸（准教授）

3

ナノ構造体の局所領域で起こる
光励起電子・核ダイナミクスの概念図



■理論分子科学第一研究部門
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, T. Yanai, “More π Electrons 

Make a Difference: Emergence of Many Radicals on 

Graphene Nanoribbons Studied by Ab Initio DMRG 

Theory,” J. Chem. Theo. Comp. 9, 401-407 (2012).

2) Y. Kurashige, G. K-L. Chan, and T. Yanai, “Entangled 

quantum electronic wavefunctions of the Mn4CaO5 cluster 

in photosystem II,”  Nature Chem. 5, 660-666 (2013).

3) M. Saitow, Y. Kurashige, and T. Yanai, “Highly scalable 

multireference configuration interaction theory with 

internal contraction of density matrix renormalization 

group wave function,”  J. Chem. Phys. 139, 044118 (15 

pages) (2013).
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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、2005年Cornell 

大学博士研究員を経て2007年
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擬縮重電子系

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。

　光合成は光という物理エネルギーを細胞が利用

可能な化学エネルギーに変換する分子過程であり、

糖の生成を通して地球上の全ての生命活動を維持

しています。近年は再生可能エネルギーの観点から

も注目され、エネルギー資源問題に応える緊急

課題として光合成機構の仕組みを取り入れた分子

素子の研究開発が進められています。 
　太陽光の強度が弱い場合には、捕獲された光エ

ネルギーは色素分子の電子励起エネルギーとなり

ほぼ100%の量子収率で（！）反応中心タンパク質へ
輸送され一連の電子移動反応を駆動します。広大

な物理空間にありながら、また絶え間ない分子運

動と揺らぎの中にありながら電子励起エネルギー

はどのようにして反応中心へ迷子にもならず一意

的に辿り着けるのでしょうか？

　これまで私たちは、超高速レーザー分光の実験

研究者と密に連携しながら量子散逸系動力学理

論・非線形光学応答理論を駆使することで光合成

光捕獲系におけるエネルギー移動ダイナミクスの

様相を暴くことに取り組んできました。天然に存在

する光捕獲系は従来の理論的枠組みでは取り扱い

が困難なパラメータ領域にあり、その記述と理解

が積年の難問でした。私たちは分光実験で得られ

た洞察そして数学的技術を総動員することで、光

捕獲系は電子励起の量子力学的重ね合わせとタン

パク質環境の揺らぎ・歪みのバランスを巧みに利用

して電子励起が迷子になるようなエネルギーの深

い溝にトラップされるのを巧みに避けていること、

エネルギー移動の速度が最適化されていることを

議論してきました。これら一連の成果は光合成研究

に携わる物理化学コミュニティだけでなく量子物理

学の分野の研究者をも刺激しており思いがけない

連携・進展が見られます。

　しかし、光合成光捕獲系の機能は電子励起エネ

ルギーを反応中心へ送り届けることだけではあり

ません。強光下に曝された場合には、一重項酸素

の生成などによる自らの損傷を防御するために

過剰摂取した光エネルギーを熱として散逸させる

という調整機構が作動することが知られています。

外界変動からのフィードバック制御を含む種々の

制御回路が働いていることも実験的に明らかと

なりつつありますが、その詳細な分子機構について

はコンセンサスが得られておらず今なお活発な

議論が続いています。

　このように、光合成光捕獲系は卓越したエネル

ギー輸送能・変換効率能のみならず外界変動に対

する頑健性および適応性（機能の再プログラム能）

をも備えた自律的分子マシンと言えます。私たち

は光合成初期過程を司る光物理化学の理解を深

めることを通して、四季彩り豊かに躍動する自然の

根幹を成す分子たちが織り成すしなやかな自律

動作のデザイン原理に迫ろうとしています。

凝縮相における化学動力学の理論

2008年京都大学大学院理

学研究科博士課程修了、博士

（理学）。2008年カリフォルニア

大学バークレー校化学部化学

科にて日本学術振興会海外

特別研究員、2010年ローレン

ス・バークレー国立研究所物

理生物科学部門博士研究員、

2012年3月分子科学研究所 

特任准教授を経て、2016年4月

より現職。2016年名古屋大学

大学院理学研究科客員教授

兼任。

TEL: 0564-55-7310

FAX: 0564-53-4660

mail: ishizaki@ims.ac.jp
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分子世界の自律性

石﨑 章仁（教授）

参考文献
1) A. Ishizaki & G. R. Fleming, “Unified treatment of quantum 

coherent and incoherent hopping dynamics in electronic energy 

transfer,” J. Chem. Phys. 130, 234111 (2009); (10 pages).

2) A. Ishizaki & G. R. Fleming, “Theoretical examination of 

quantum coherence in a photosynthetic system at physiological 

temperature,” Proc. Natl. Acad. Sci. USA 106, 17255-17260 (2009).

3) M. Sarovar, A. Ishizaki, G. R. Fleming & K. B. Whaley, 

“Quantum entanglement in photosynthetic light-harvesting 

complexes,” Nature Physics 6, 462-467 (2010).

4) A. Ishizaki, T. R. Calhoun, G. S. Schlau-Cohen & G. R 

Fleming, “Quantum coherence and its interplay with protein 

environments in photosynthetic electronic energy transfer,” 

Phys. Chem. Chem. Phys. 12, 7319-7337 (2010).

5) G. S. Schlau-Cohen, A. Ishizaki, Tessa R. Calhoun, Naomi S. 

Ginsberg, Matteo Ballottari, Roberto Bassi & Graham R. Fleming, 

“Elucidations of timescales and origins of quantum electronic 

coherence in LHCII,” Nature Chemistry 4, 389-395 (2012).

（左）植物等の光合成系にみられる光捕獲タンパク質LHCII
の単量体。14個のクロロフィル（緑と青）と4個のカロテノイド
（橙）から成り、外界の変動に応じてエネルギー輸送の担い
手としても阻止装置としても働き得ると考えられています。
（右）タンパク質環境の再配置エネルギーに対する2つの色素
分子間の電子励起エネルギー移動速度。光合成光捕獲系に
対応するパラメータ領域（黄色）でエネルギー移動速度が
最適化されていることがわかります。

■理論分子科学第二研究部門
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■計算分子科学研究部門
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持つ状態

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持っています。

参考文献
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, 

pp. 576-578 (2008).

2) M. Ehara, H. Nakatsuji, “Development of SAC-CI 

general-R Method for Theoretical Fine Spectroscopy”, 

in Recent Progress in Coupled Cluster Methods: Theory 

and Applications, pp. 79-112, edited by P. Carsky, J. 

Pittner, J. Paldus (Springer, 2010).

3) R. Cammi, R. Fukuda, M. Ehara, H. Nakatsuji, “SAC-CI 

Method in the Polarizable Continuum Model-Theory for 

Solvent Effect on Electronic Excitation of Molecules in 

Solution”, J. Chem. Phys. 133, 024104-1-24 (2010).

4) M. Tashiro, M. Ehara, H. Fukuzawa, K. Ueda, C. Buth, 

N. Kryzhevoi, L.S. Cederbaum, “Molecular Double 

Core-Hole Electronic Spectroscopy for Chemical 

Analysis”, J. Chem. Phys. 132, 184302-1-11 (2010).
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江原 正博（教授）

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

参考文献
1) H. Okumura and S. G. Itoh, “Amyloid fibril disruption by 

ultrasonic cavitation: Nonequilibrium molecular dynamics 

simulations,” J. Am. Chem. Soc. 136, 10549-10552 (2014).

2) S. G. Itoh and H. Okumura: “Replica-permutation method 

with the Suwa-Todo algorithm beyond the replica-exchange 

method”, J. Chem. Theory Comput. 9, 570-581 (2013).

　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。そのうちの1つで
あるレプリカ交換法では系のコピー（レプリカ）を

複数用意し、シミュレーションの途中で2つのレプ
リカ間で温度を交換し、各レプリカの温度を上下さ

せることで効率的な構造空間のサンプリングを

実現します。最近、我々はより強力なレプリカ置換

法を考案しました。この方法を使ってCペプチドの
折りたたみシミュレーションを行い、このペプチド

がαへリックス構造を形成し折りたたむ過程を図1

のように明らかにしました。

　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。そのしくみを解明するためのレプリカ

置換分子動力学シミュレーションも行っています。

またアミロイド線維は超音波を使って破壊すること

ができます。その破壊メカニズムを調べるため、我々

はアミロイド線維に超音波をかけた非平衡分子

動力学シミュレーションを行い、図2のようにキャビ
テーションによるアミロイド線維の破壊過程を原子

レベルで初めて解明しました。

生体分子動力学シミュレーション：タンパク質の折りたたみ、変性、凝集、アミロイド線維
■計算分子科学研究部門

1998年慶應義塾大学理工学

部卒業、2002年同大学大学院

理工学研究科博士課程修了、

博士（理学）。東京大学工学系

研究科日本学術振興会特別

研究員（PD）、分子科学研究

所助手、名古屋大学大学院理

学研究科COE特任講師、ラト

ガース大学研究助教授を経て

2009年5月より現職。

TEL: 0564-55-7277

FAX: 0564-55-7025

mail: hokumura@ims.ac.jp

〈キーワード〉

分子動力学シミュレーション
●

拡張アンサンブル法
●

タンパク質

奥村 久士（准教授）

図1：Cペプチドの(a)自由エネルギー地形と(b)各自由エネ
ルギー極小状態における典型的な構造。自由エネルギー
地形の横軸は理想的なαへリックス構造からどれくらい離れ
ているかを表し、縦軸は塩橋を作るGlu2の酸素原子と
Arg10の水素原子の距離です。

図2：超音波によるアミロイド線維の破壊過程。気泡が
つぶれるときにアミロイド線維が破壊されています。
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■理論・計算分子科学研究部門
分子集合体の光電子物性とダイナミクス

　近年のエネルギー問題から、太陽光エネルギー

をいかに効率よく収集・利用するかは非常に重要

な問題です。電気を流す有機分子―有機半導体

の発見以来、様々な分子を使って光エネルギーを

収集・制御する試みが行われてきました。代表的

なものが有機薄膜太陽電池で、シリコン太陽電池

と比べてフレキシブル・低コストといった利点が

あります。他方、超分子化学の発展や自己組織化の

利用により、分子からボトムアップでナノ構造体を

作る研究も盛んに行われています。具体的には

構造制御を利用した物性・機能のコントロールや、

独特な物性を持つソフトマターのデザインが進め

られています。

　分子結晶や様々なソフトマター、それらは構造

乱れやゆらぎの大小といった差違はあるものの、

いずれも構成要素が分子間相互作用によって多数

集積した系です。分子が集積した系の物性は孤立

分子のそれと比べてどう違っているでしょうか？

　凝集した多数の分子は分子間相互作用のため

協同的に振る舞うことができ、光吸収に伴って集団

的な電子励起状態を形成できるようになります。

電子励起状態をある種の準粒子―電子と正孔が

対になった励起子と考えると、相互作用によって励

起子波動関数が分子間に非局在化するともいえ

ます。分子集合体の光物性の特徴としては、J会合体
で見られるような吸収スペクトルのレッドシフトや、

ある分子から別の分子へ電子励起状態が移動する

蛍光共鳴エネルギー移動などがあります。また、分子

間距離が近くなって各分子の分子軌道が重なる場合

には、電子や正孔が分子間を移動する電荷移動や、

励起子が電子と正孔に分かれる電荷分離が起きる

こともあります。このような分子集積の結果として

現れる光電子物性が我々の研究ターゲットです。

　当研究室では、分子結晶からソフトマターを含めた

様々な分子集合体を研究の対象にして理論的・計算

科学的研究を行っています。具体的には分子が多数

集積した系の光電子物性やエネルギー移動・電荷移

動のダイナミクス、さらにはエネルギー変換機構や

秩序-物性相関を理解することを目標にしています。
　そのためには分子系で励起子や電荷がいかに振

る舞うかを知る必要があります。しかしながら、分子

が多数会合した凝集系の電子状態やそのダイナミク

スを取り扱うことは最新の計算科学でも非常に困難

です。分子間相互作用により波動関数が非局在化

する効果と、分子振動により波動関数が変調を受け

る効果とのバランスによって、励起子や電荷の性質

が決まるため、これら二つの効果を同時に考慮する

必要があります。我々は電子状態理論・分子動力学

法・量子ダイナミクス法などの様々な計算法を駆使

することにより、凝集系の量子輸送や物性計算を

行える手法を開発してきました。

　これまでに行った主な研究テーマは光合成アン

テナ系クロロソーム内の電子励起エネルギー移動

（図1）や、p型有機半導体薄膜の励起子ダイナミクス

（図2）があります。今後はより複雑な構造・組成を
持つ系の物性やダイナミクスへと展開していく予定

です。実験グループとの連携も視野にいれており、

理論・実験の両面からの共同研究や、合理的物質設

計に向けた基盤研究を行っていきたいと思います。
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　機能ダイナミクスは、生体分子マシンが働く仕

組みを理解する上で必要不可欠です。例えば、モー

タータンパク質は、ATP加水分解エネルギーを
用いて、レールの上を歩いたり、固定子に対して回

転したりします。膜輸送タンパク質は、内側に開いた

構造と外側に開いた構造との間で構造変化する

ことで、基質分子を輸送しています。このように自然

が作り上げた精巧かつダイナミックなナノマシンの

働く仕組みを原子・分子レベルで解明し、そのデザ

イン原理を学ぶことが目標です。　

　生体分子マシンの機能ダイナミクスは、幅広い

階層の動き・反応が複雑にからみあっています。

このようなダイナミクスを理解するには、多階層な

（マルチスケールな）モデルを駆使する必要があり

ます。従来の全原子分子動力学シミュレーションの

みでは、とても太刀打ちできません。なぜなら、生体

分子マシンは巨大複合体で、溶媒分子も含めると

全原子数は数十万以上になる上に、典型的な機能

時間スケールはミリ秒以上であるからです。私たち

は、全原子モデルや粗視化モデルを用いた分子

シミュレーションや、統計力学に基づいた速度論モ

デルなどを駆使してこの問題に取り組んでいます。

　私たちはこれまで、マルチスケールなモデルを

駆使して、細胞内の主なエネルギー供給源である

ATP合成酵素に取り組んできました。1-3)その酵素

部分であるF1-ATPaseは、ATP加水分解エネル
ギーを使って中心軸を回転させる回転分子モー

ターです。その化学力学共役メカニズムの中で、

回転力を生み出す重要なステップである、ATP

加水分解後のリン酸解離のタイミングについて、一

分子実験で議論が分かれていました。そこで私たち

は、全原子分子動力学シミュレーションに基づいて

リン酸解離の時定数を見積もり実験値と比較する

ことで、リン酸解離のタイミングと経路を明らかに

して、議論に決着を付けました。1)また、共通の回転

軸を介してF1とFoの2つのモーターが協同して働く
仕組みを、ねじれ弾性や摩擦といった力学的特性

に基づいたマスター方程式を用いて明らかにしま

した。2)このように、生体分子マシンは、様々な階層
で面白い問題が満載です。

　機能ダイナミクスをシミュレーションによって

直接原子・分子レベルで“見る”ことで、その仕組み

を理解していきたいと思っています。そのために、

状態間遷移ダイナミクスを効率的にシミュレーショ

ンする手法を開発します。そして、そこから得られた

知見を生かして、より効率のいい/より速い/より
制御可能な生体分子マシンを創ることを実験家と

共同で目指します。

生体分子マシンの機能ダイナミクスを理論的手法で解明し、デザインする
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図1：(a)光合成アンテナ系クロロソーム内の励起エネルギー
移動の可視化 (b)蛍光異方性のダイナミクス

図2：(a)p型有機半導体ジナフトチエノチオフェン薄膜の電子-
正孔ダイナミクスの模式図 (b)電子の非局在化(electron 
delocalization, 赤)、正孔の非局在化(hole delocalization, 
青)、電子-正孔距離(e-h separation, 緑)

参考文献
1) K. Okazaki & G. Hummer, “Phosphate release coupled 

to rotary motion of F1-ATPase.” Proc. Natl. Acad. Sci. U S A 

110:16468-16473 (2013).

2) K. Okazaki & G. Hummer, “Elasticity, friction, and pathway 

of gamma-subunit rotation in FoF1-ATP synthase.” Proc. 

Natl. Acad. Sci. U S A 112:10720-10725 (2015).

3) 岡崎圭一 “F1-ATPaseの機能的運動のマルチスケールな解析:

リン酸解離からγサブユニット回転の弾性・摩擦まで.” 生物物理 

55:208-209 (2015).

F1-ATPaseの全原子分子動力学シミュレーションにおいて、
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ポテンシャルをかけたりして機能ダイナミクスを促進する
ことで、自由エネルギーなどを見積もった
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■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とキラリティを探る

　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
でしたが、近接場光学顕微鏡という新しい方法に

よってナノメートル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（スペクトル情

報）を撮ることができ、また100兆分の1秒単位の
極めて短い時間内に起きる変化を、刻一刻、場所

ごとに調べることもできます。私たちは、貴金属で

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。更に、円偏光という螺旋の性質を持つ光で

近接場計測をすることで、後で述べるキラリティと

いう性質を、ナノ物質について場所ごとに調べる

こともできるようになりました。このようにナノ物質

の新しい性質を光で調べ、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

います。通常の光学顕微鏡ではこのような光の場を

観察することはできませんが、私達は近接場光学

顕微鏡を用いて、発生した強い光の場を、実際にイ

メージとして観察しました。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。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、

孔に金属板で蓋をすると、かえって強くなるという、

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。

　物質には、それ自身とそれを鏡で映したものとが

同一でないものがあります。生命を作っているタン

パク質分子などは全てそのような物質です。この

ような自身と鏡像が同一でない特性をキラリティと

いいます。キラリティのある物質は、左巻き螺旋の

円偏光と、右巻きの円偏光に対する応答が異なる

ため、円偏光を使ってキラリティを調べることが

できます。私たちは、近接場光学顕微鏡に円偏光を

組合せて、ナノ物質の場所ごとのキラリティを調べ

ることができるようになりました。従来の計測法では

物質の全体としてのキラリティしかわからなかった

のが、私たちの方法では局所的なキラリティが観察

でき、今まで隠れていた物質のキラリティが明らか

になってきています。生命に関わる分子の研究への

応用も考えられます。このような研究を発展させ

て、ナノ構造物質の励起状態やキラリティが関わる

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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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: 金長方形構造の円偏光によるイメージ。黄色と青は逆符
号のキラリティを示す。長方形はキラリティがないが、局所的
には大きなキラリティがあることが可視化された。  

岡本 裕巳（教授）

■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、皆さん

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- 

Physik、あるいはScienceDaily、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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Katsuki, Y. Teranishi, Y. Ohtsuki, and K. Ohmori, Phys. 

Rev. Lett. 104, 180501 (2010).

 Selected for “Editors’ Suggestions” in PRL.

 Covered by “Viewpoints” in Physics; Physics 3, 38 (2010).

 Covered by “Research Highlights” in Nature; Nature 465, 138-139 (2010).

4) “Strong-laser-induced quantum interference,” H. Goto, H. 

Katsuki, H. Ibrahim, H. Chiba, and K. Ohmori, Nature 

Physics 7, 383-385 (2011). (DOI:10.1038/NPHYS1960)

 Highlighted by “News and Views” in Nature Physics. 7, 373-374 (2011).

5) “All-optical control and visualization of ultrafast 

two-dimensional atomic motions in a single crystal of 

大森 賢治（教授）

bismuth,” H. Katsuki, J.C. Delagnes, K. Hosaka, K. Ishioka, 

H. Chiba, E.S. Zijlstra, M.E. Garcia, H. Takahashi, K. 

Watanabe, M. Kitajima, Y. Matsumoto, K.G. Nakamura, 

and K. Ohmori, Nature Communications 4, 2801 (2013). 

(DOI:10.1038/ncomms3801)

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。

量子力学
●

波束
●

分子コンピューター
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　情報化社会の発展、エネルギー・環境問題から、

電子デバイスの軽量化・フレキシブル化など、既存の

無機材料技術では困難な要求が人類に突きつけら

れています。これに応答すべく、有機半導体と呼ばれ

る機能性大型分子群の特性を利用した様々なソフト

デバイスの研究が賑わいを見せ、多彩な構造の分子

材料が日夜設計・開発されています。しかし依然と

して個々の分子の特徴を区別し、要望されるデバイス

の中で適切な材料として自在に活用することができ

ていません。これは本来の特性として絶縁物たる

分子群が「有機半導体」として材料機能を示す理由

とその真の特徴を認識できていないことに帰着し

ます。具体的には、デバイスにおける無機物（金属

電極）との界面における分子の変性はもちろんの

こと、構造異方性の高い異分子間界面の原子レベル

での相互作用についての理解が全く不十分である

ということです。また物性の発現機構や原理、その

制御のための量子論的な中身が全く明確でなく、

適切なガイドラインが構築されぬまま手探り状態

の応用研究が続けられていることを意味します。

　光電子分光法による電子状態評価は「分子の中の

電子の姿」を量子論的に明らかにする上で極めて

有効ですが、分子材料に対する実験的な難しさ（試料

作製、光損傷や帯電回避など測定技術）などから、

電気伝導特性の中身とリンクさせることが容易では

ありませんでした。最近になってようやく技術が浸透

し、高感度紫外光電子分光の実現による研究成果

が積み重ねられ、有機半導体の特徴が見始めてい

ます。分子固体は、その集合構造に応じて分子間相

互作用が異なり、電子の波動性が前面に現れたり、

粒子性が強調されたりします。機能性大型分子の

特徴は次の3つにまとめられます。（1）分子は弱い
相互作用で固体を作るため、固体においても波動

関数は分子軌道を保存し、電子はほぼ分子内に局在

化します。（2）分子の低い対称性から、波動関数は
空間的に凸凹であり集合構造に敏感でかつ非連

続系です。そのため分子の個性だけで固体物性は

決まらず、集合体における僅かな変調により生じた

“新たな個性”の二面性を併せ持ちます。つまり分子

は柔らかく、弱い外的摂動で容易に変化します。（3）
分子は軽元素で構成されますが、電子の入れ物と

しての量子構造体と考えると、一つ一つの分子は

非常に大きく重いためフォノンの影響を受けやすく

なります。特に振動による分極の衣をまとった準粒子

が分子内に局在した状態から周辺の数分子へと、

電荷の輸送時間スケールに応じて空間変動する点

が特徴であることがわかってきました。

　今後は分子膜における強い電子・振動結合状態

や、再配向エネルギーが僅かな相互作用により変化

する現象や、波動関数の局在性により誘起される

強い電子相関など、分子軌道の“局在性の度合い”に

依存した物理現象に着目し、機能性大型分子の最た

る特徴である、弱い相互作用とその電子状態について

重要な話題を提供していきたいと考えています。

機能性大型分子材料の光・電子物性評価
■光分子科学第三研究部門

1996年千葉大学工学部卒、

1998年日本学術振興会特別

研究員、2001年千葉大学大学

院自然科学研究科修了（博士

（理学））、千葉大学大学院助手、

ブルツブルグ大学ポスドク

研究員、千葉大学大学院融合

科学研究科准教授を経て、

2014年4月より現職。

TEL: 0564-55-7413

mail: kera＠ims.ac.jp

〈キーワード〉
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電子分光

解良 聡（教授）

ペンタセン分子の集合状態に依存した
最高占有準位HOMOの状態変化

参考文献
1) N. Ueno, S. Kera, “Electron spectroscopy of functional 

organic thin films: Deep insights into valence electronic 

structure in relation to charge transport property”, Prog. 

Surf. Sci. 83, 490-557 (2008).

2) S. Kera, H. Yamane, N. Ueno, “First principles measurements 

of charge mobility in organic semiconductors: Valence hole- 

vibration coupling in organic ultrathin films”, Prog. Surf. Sci. 84, 

135-154 (2009).

3) F. Bussolotti, S. Kera, N. Ueno, “Potassium doping of single 

crystalline pentacene thin film”, Phys. Rev. B 86, 155120-1-9 (2012). 

4) F. Bussolotti, S. Kera, K. Kudo, A. Kahn, N. Ueno, “Gap 

states in pentacene thin f i lm induced by inert gas 

exposure”, Phys .Rev. Lett. 110, 267602-1-5 (2013).

5) J.-Q. Zhong, X. Qin, J.L. Zhang, S. Kera, N. Ueno, A.T.S. 

Wee, J. Yang, W. Chen, “Energy level realignment in 

weakly interacting donor-acceptor binary molecular 

networks”, ACS Nano 8, 1699-1707 (2014).

　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、固体表面分子層、固体中

の不純物分子、液体分子、溶質・溶媒分子などの

分子間相互作用系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。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
能実験が可能であり、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

かにできます。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ができます。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

薄膜のバンド形成の観測も可能です。

放射光を利用した分子科学：分子間相互作用系の局所解析
■光分子科学第三研究部門

1976年京都大学卒、1981年

東京大学大学院理学系研究

科修了、理学博士。日本学術

振興会奨励研究員、東京大学

理学部助手・講師、京都大学

助教授を経て1993年1月より

現職。1994年～2010年、2014

年～UVSOR施設長併任。

1996年カナダ・マックマスター

大学、2008年フランス・P&M

キュリー（パリVI）大学、2011年

フランス・パリ南（パリXI）大学、

2013年ドイツ・ベルリン自由

大学・客員教授。

TEL: 0564-55-7390

FAX: 0564-55-7390

mail: kosugi@ims.ac.jp
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小杉 信博（教授）

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
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参考文献
1) K. Tanaka, W.S. Lee, D.H. Lu, A. Fujimori, T. Fujii, 

Risdiana, I. Terasaki, D.J. Scalapino, T.P. Devereaux, 

Z. Hussain, Z.-X. Shen, “Distinct Fermi-momentum- 

dependent energy gaps in deeply underdoped Bi2212.” 

Science 314, 1910-1913 (2006).　

2) W.S. Lee, I.M. Vishik, K. Tanaka, D.H. Lu, T. Sasagawa, 

N. Nagaosa, T.P. Devereaux, Z. Hussain, Z.-X. Shen, “Abrupt 

onset of a second energy gap at the superconducting 

transition of underdoped Bi2212.” Nature 450, 81-84 (2007).

　近年、強相関電子系とよばれる物質群が話題を

集めています。これらの物質中では、電子の密度が

非常に高いため電子同士が互いに強く相互作用し

あっていて、固体物理学の基本理論であるバンド

理論では電子の運動を説明できません。そして従来

理論の予想を遥かに超えたきわめて多彩で面白い

物性、例えば高温超伝導、巨大磁気抵抗、非フェルミ

液体などが出現することが最近の研究でわかって

きました。このような、強相関電子系の物質は、電子

の電荷・スピン・軌道を制御することで、これまでの

エレクトロニクスを凌駕するスピントロニクス、強相

関エレクトロニクスの電子デバイスになる可能性を

秘めており次世代のエレクトロニクスを担う物質

として期待されています。

　これらの物性は、物質のフェルミ準位のごく近傍

の電子状態が担っていて、その電子状態を観測する

ことは物性発現機構の理解、そして新物性の発見に

は欠かせません。われわれのグループは、UVSOR-Ⅲ

のシンクロトロン光を使って、強相関伝導系物質の

分光実験を行うことで、電子状態を直接観測する

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。また強相関電子系物質では、電子

の電荷に加えて、スピンが物性に大きく寄与します。

そこで世界に先駆けて、固体中の電子の運動だけで

なく、そのスピンの情報まで同時に取得できる分光

装置の開発を行っています。

　このように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

の開発し、様々な物質の物性の発現機構の解明を

目指しています。

電子構造の直接観測による固体物性の発現機構の解明
■光物性測定器開発研究部門

2000年東京大学理学部卒業、

2005年東京大学大学院理学

研究科博士課程修了、理学

博士。米国スタンフォード大学

及びローレンスバークレー

国立研究所博士研究員、大阪

大学助教、特任准教授を経て

現職。

TEL: 0564-55-7202

mail: k-tanaka@ims.ac.jp
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田中 清尚（准教授）

UVSOR-II BL7Uの
真空紫外3次元角度分解光電子分光ビームライン

　分子科学研究所の保有する電子加速器UVSOR

はおよそ30年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では安定性
や強度に優れた共振器型自由電子レーザーの開発

を進めてきました。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

に関する基礎研究も行っています。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、実用化を意識しな

がら、研究を進めていきたいと考えています。また、

超高性能電子加速器を用いた次世代シンクロトロン

光源の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

1981年東北大学理学部卒、

1986年東京大学大学院理

学系研究科中退、理学博士。

高エネルギー加速器研究機

構物質構造科学研究所助手

を経て2000年3月分子科学

研究所助教授着任、2004年

1月より現職。

TEL: 0564-55-7206

FAX: 0564-54-7079

mail: mkatoh＠ims.ac.jp
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加藤 政博（教授）

UVSOR-III電子蓄積リング
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■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

1983年福井大学卒、1985年福井

大学大学院修士課程修了、同年

三菱電機（株）LSI研究所研究員、

1989年福井大学工学部助手、

1998年2月より現職、東北大学

博士（工学）。1993年～1994年

文部省長期在外研究員（スタン

フォード大学応用物理学科）、

2005年パリ第6大学客員教授、

2010年ジョゼフ・フーリエ大学

客員教授、2013年パリ高等化学

学校（ENSCP-Chimie ParisTech）

客員教授、2007年～2014年豊橋

技術科学大学客員教授、2004年

平成16年度文部科学大臣賞（第

30回研究功績者）、2008年（財）光

産業技術振興協会 第24回櫻井

健二郎氏記念賞、2010年米国光学

会（OSA）フェロー、2012年国際光

工学会（SPIE）フェロー、2014年米

国電気電子学会（IEEE）フェロー。
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　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)による非線形光学波長変換（1998年バルク

PPMgLNなど）などです。そしてこの手法を用いた
レーザー素子により、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、7)ポータブルテラ

ヘルツ光源8)などが望めるようになりました。興味
深いことにマイクロチップレーザーは、従来のメガ

ワット出力レーザーで困難であった、サブナノ秒から

ピコ秒領域、すなわち従来のパルスギャップ領域

（図2）に直接アクセスできます。しかも単色性が
高いため物質と強く相互作用でき、種々の非線形

現象を引き起こせます。何にしても、従来は自由に

発生できなかった時間領域ですから、これまで見逃

していた新現象などの探索に有効です。そして、アト

秒やそれよりも短い未踏の超短パルス発生にも

重要であるとされるなど、マイクロ固体フォトニクス

による時間領域における新展開が期待されます。2,5)

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。（図3）
　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

ティア開拓できるでしょう。

図2：高強度レーザーのパルスギャップと
この充実により拓かれる新たな時間領域
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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（EUV）
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、SACLAの共用が
開始されました。その実証機として建設された試験

加速器施設においても、EUV-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

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。
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■光化学測定器開発研究部門
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E. Shigemasa, “Observation of Free-Electron-Laser-Induced 

Collective Spontaneous Emission (Super-fluorescence)”, 

Phys. Rev. Lett. 107, 193603 (4 pages) (2011).

高濃度HeガスにEUV-FELを照射した際に観測された波長
501.6 nmの蛍光。励起He原子が集団として一斉に蛍光を放出
する、超蛍光と呼ばれる現象のため、非常に高い指向性を持つ。

図1：マイクロドメイン制御

図3：マイクロ固体フォトニクスの進展（ジャイアント
マイクロフォトニクス）により可能となった波長域
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■電子構造研究部門
物質分子科学のための新しい分光法の開発

　先端材料や素子の特性を評価・解析するにあたっ

て、観測手法の空間分解能や時間分解能がますます

求められるようになっています。我々は、このような

社会的要請に応えるため、シンクロトロン放射光や

レーザーを用いた分光学的手法に基づいた新しい

測定手法の開発とその応用に取り組んでいます。

　そのひとつとして、新しい磁気顕微鏡である紫外

磁気円二色性光電子顕微鏡を発明しました。これ

まで、紫外光による磁気円二色性は、シンクロトロン

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

近傍に合わせることで、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。

磁性薄膜はハードディスクに活用されていますが、

メモリ素子としても有望で、微小な磁石の高速切替

を評価・解析には空間分解能と時間分解能の両方を

備えた本手法が有効に利用できると期待されます。

　一方、燃料電池などの実材料をその動作下で

評価・解析する手法として、雰囲気制御硬X線光
電子分光装置を開発しました。光電子分光法は、

通常は超高真空下での測定が必須ですが、最近

100Pa程度まで動作可能な軟X線（X線エネルギー

～1000eV）光電子分光法が開発されました。我々

は硬X線（X線エネルギー～8000eV）を用いる

ことで、3000Paまでの測定が可能な光電子分光
装置の開発に成功し、固体高分子形燃料電池動作

下（湿った雰囲気）での光電子スペクトルを得ること

ができました。

　また、分子研放射光施設UVSOR-IIにおいては、
超高真空仕様超伝導磁石極低温クライオスタット

を用いた表面・薄膜磁性評価用X線磁気円二色性
装置を共同利用に供し、国内外からの多くの利用者

の方々が成果を挙げています。さらに、100psほどの
時間分解能を有する硬X線吸収分光の開発を始め、
新奇材料・素子の時空間分解分光計測による新しい

解析を目指しています。
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（a）紫外磁気円二色性光電子顕微鏡で観測したNi薄膜の
磁区構造。暗部が上向き、明部が下向きの磁区に対応。（b）
UVSORで測定された単層Feナノ粒子のX線磁気円二色性
スペクトル。巨大な保磁力を有することとその原因が明らか
となりました。（c）SPring-8に設置された雰囲気制御型硬X線
光電子分光装置。
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　光は、日常生活において非常に身近なものです

が、光速不変の原理や量子性など、物理学的に興味

深いことが多く、現在でも、光の本質についての研究

は進められています。

　光は電磁波の一種であり、ラジオの電波やX線の
仲間ですが、その波の形を実際に観測するという

ことは、容易ではありません。目に見える光（可視光）

の周波数は数百テラヘルツ（THz=1012Hz）であり、

その周期は1,2フェムト秒（fs=10-15s）と、非常に高速
だからです。以前は、光の波を計測する手段として、

極端紫外光であるアト秒（as=10-18s）パルスを利用

したものがありました[Science 305 1257]。しかし、
極端紫外光は、大気で吸収されてしまうので、高真空

装置などが必要であり、 一般的な応用は考えられ
ませんでした。

　藤グループにおいて、2013年に、光の波の振動
する様子を直接計測する新しい光技術を開発しま

した。1,2)この光電場計測技術は、アト秒パルスを必要
とせず、 測定したい光波そのものを利用して、光の

波を計測できる技術です。実験において、数フェムト

秒の周期で振動する光電場を明瞭に観測することが

できました（図参照）。この成果はプレスリリースされ、

日刊工業新聞などいくつかの新聞で報道されました。

　現在、光ファイバーによる通信では、光の振幅や

位相の変調によって、情報をのせています。もし、光

電場の波形そのものに情報をのせた通信を行うこと

ができれば、今よりも3桁以上高速に通信ができる
ようになります。そのような通信技術の実現におい

て、藤グループで開発された光電場の計測技術は

極めて重要になると考えられます。

　このように、藤グループでは、最先端の光の計測や

制御技術、特にフェムト秒やアト秒のような超高速に

関する技術を開発します。2010年からスタートした
研究室ですが、上記の光電場計測手法の開発の他

に、超広帯域コヒーレント赤外光発生3)や、 それを用
いた高速赤外分光法の開発4-6)において成果を上げ
ました。今後もこれらの技術を発展させ、究極的な光

の発生、制御、計測法の開発を進めていきます。
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藤グループで開発された技術で計測した光電場。数フェムト秒で振動する光電場を直接的に計測することができた。
計測対象の光電場の位相を180度変えることで、電場の向きが反転する様子を観測することができた。
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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使っています。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
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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

■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。

　太陽電池の材料となる機能性物質に対して、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。1,2)この他、強磁場
の電子スピン共鳴法を用いることで、全く新しい

タイプの分子性導体に関しミクロなレベルでスピン

状態や電子状態を調べたり、パルス法を用いて

基底状態相転移近傍のスピンの動的挙動を調べ

電子相の発現機構を明らかにしています。以上の

ように、最先端の電子スピン共鳴法を駆使して研究

を行っています。3)

　また、核磁気共鳴法に関しても、超高圧力下でも

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。4-6) 
　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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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。

イオン結合に伴う
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。これまで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、イオン結合による

赤外差スペクトルを計測し、ロドプシンの塩化物

イオン取込み機構を明らかにしました。3)この手法

は、KcsAなどのイオンチャネル、4) V型ATPase5)

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、ストップトフロー法を活用することでミリ秒

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
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 （上）カリウムチャネルKcsAの結晶構造

（下）赤外差スペクトル法で明らかとなったKcsAのイオン
選択フィルター部位のK+およびNa+イオンとの相互作用変化
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■分子機能研究部門
固体核磁気共鳴法による生体分子・分子材料の解析

　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、1-6)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、7)

低試料発熱型測定法の感度向上法8)および角度

測定法開発9,10)を行ってきました。
　現在は、脂質膜と相互作用して機能を発現する

膜表在性タンパク質、3-5)およびペプチドの解析、6)

それらを対象とした構造解析法、測定法の開発を

行っています。

　さらに分子材料、11)生体高分子材料、12)合成高
分子などを対象として、所外の複数の研究機関と

共同研究を行っています。今後、生体分子に加え、

多様な有機分子を対象とした固体NMR測定法の
開発を行っていきたいと思います。
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■錯体触媒研究部門
キラル分子・キラル機能性物質のデザイン・合成・機能創出

　私たちの生命活動は、縦・横・高さで規定される

三次元の空間において営まれています。そして、私

たちの生命活動を支える物質もまた三次元の空間

に適切に配置された分子の集合体です。そんな三次

元空間において、私たち生命を特徴づける性質の

ひとつが「キラリティ」です。

　「キラリティ」は、様々な物質の性質を進展させる

要素として知られています。物質にキラリティを組

み込むことは、その機能の飛躍的な向上に繋がり、

夢の物質を創り出す第一歩となります。私たちの

グループでは、キラル機能性物質開発への応用展開

を最終目標に、現在、その基盤づくりに取り組んで

います。独自のキラル分子をデザインし、その合成

に向けて独自の合成手法を開発し、独自に合成し

たキラル分子の新たな機能の創出をめざして、

日々研究を進めています。

　「キラリティ」とは、三次元にある物質がその鏡像

と重ね合わすことができない性質のことです。その

ような性質をもつ分子を“キラル分子”といいます。

建物のどこに「窓」を設置するかが採光や通風に大

きな影響を及ぼすように、原子団を三次元空間の

どこに配置するかで、その分子さらには物質の性質

は大きく変化します。私たちの社会に欠かすことの

できない物質・材料にキラリティを組み込むこと、

それを可能にする一連の方法論を開発することは、

次世代の純粋化学と応用化学の両面、そして材料

科学において極めて大きな意味を持ちます。

　私たちはこれまでに、キラルな小分子を供給する

手法のひとつとして、複数の水素結合供与部位を

有するキラル分子触媒の開発に成功しました。この

キラル分子は、複数あるコンフォメーションのうち、

ひとつの特有のコンフォメーションのみをとります。

さらに、このキラル分子が、分子性触媒として機能

することを見出しました。このキラル分子の振る舞

いが、分子内の水素結合や分子修飾に基づく電子

的および立体的効果によるものであることを実験

的に明らかにしています。この結果は、数千から数万

の分子量を有するタンパク質の折りたたみ構造や

酵素反応と同様の現象が、分子量が数百程度の

人工キラル分子により簡易的に実現できることを

示唆しています。

　私たちは、独自のキラル分子をデザインし、独自

の反応・手法の開発により独自のキラル分子の合成

を進めています。キラル分子のデザインと合成を

通じて、さらに、様々な解析手法を駆使しながら、

これまで十分に解明されてこなかった分子の振る

舞いを理解し、従来とは異なる分子の性質を見出す

ことで、新たな機能を有するキラル物質を創り出し

ていきたいと考えています。
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■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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　生物は様々な外部環境変化に対応し、生体内の

恒常性を維持するための精緻なシステムを有して

います。このようなシステムは、外部環境の変化を

感知するためのセンシングシステムと、感知した

情報に対応して細胞内の恒常性維持に必要な応答

反応に関与するレスポンスレギュレーターシステム

から構成されています。このようなシステムの中に

は、遷移金属イオンが関与しているシステムも多く

存在しています。代表的な例として、酸素、一酸化

炭素、一酸化窒素等の気体分子のような、単純タン

パク質では応答不可能なシグナルに対する応答

システムがあります。これらのシステムでは、分子

中に遷移金属イオンを含む金属タンパク質がセン

サー分子として機能することにより、遺伝子発現、

走化性制御、セカンドメッセンジャー分子の合成・

分解を介した代謝制御などの様々な生理機能制御

に関与しています。

　また、鉄や銅を始めとする多くの遷移金属イオン

は、生体中で金属タンパク質の活性中心として機能

し、生物のエネルギー代謝、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

しているため、遷移金属イオンそのものの恒常性

維持も、生物にとっては必須のものです。生理機能

制御に必須な遷移金属イオンの細胞内濃度が低下

すれば、生理機能発現に支障をきたす一方で、遷移

金属イオンの細胞内濃度が過剰となれば毒性を

発揮してしまうため、遷移金属イオンの細胞内濃度

を厳密に制御し、その恒常性を維持する仕組みが

必要不可欠です。

　我々は、構造生物学、遺伝子工学、分子生物学、

および各種分光学的な実験手法を駆使することに

より、遷移金属イオン、気体分子、光などの外部シグ

ナル感知に関与するセンサータンパク質、および

細胞内の遷移金属イオンの恒常性維持に関与する

レギュレータータンパク質の構造機能相関の解明

を通じて、外部環境に応答した生物の恒常性維持

システムの作動原理を明らかにするための研究に

取り組んでいます。

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
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■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

等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、人工光合成技術

の実現に必要となる、（1）天然の光合成系に匹敵す

る高い活性を持ち、（2）耐久性が高く、（3）安価な金

属元素により構築される、という3つの条件を満たす
酸素発生触媒の開発に世界で初めて成功しました。

　天然の光合成反応では、植物中に存在する光化学

系IIと呼ばれるタンパク質中に存在する酸素発生

錯体（Oxygen Evolving Complex, OEC）が良好
な酸素発生触媒として機能することが知られてい

ます。しかし、OECは生体中でのみ安定な構造で
あり、そのまま取り出して用いることは困難です。

そこで我々は、OECの構造のどの部分がその高い
酸素発生能と関連しているかを考察することで、新

たな触媒が開発できるのではないかと考えました。

このコンセプトを「植物に学ぶ触媒デザイン」と呼ん

でいます。上記の「植物に学ぶ触媒デザイン」に基づ

き、我々は、安価な鉄イオンを用いた人工触媒（鉄五

核錯体）を開発しました。この鉄五核錯体の酸素発生

速度は、既存の鉄錯体触媒と比較して1,000倍以上
向上しており、耐久性も十分に高いことが実証され

ました。また、反応条件が異なるため厳密な比較は

難しいですが、植物の光合成における酸素発生反応

速度をも上回ることも示されました。

　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

の研究や、光駆動物質変換反応や触媒反応場構築

のための基礎研究にも精力的に取り組んでいます。

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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研究員、九州大学助手／助教
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　生命活動は生物が進化の過程で創りだした様々

な分子機械が担っています。生体分子機械はタン

パク質や核酸で出来ていて大きさは数ナノメートル

（10億分の1メートル）と小さいですが、たった1個、

1分子で働くことができます。生体分子機械は高い
基質選択性、反応特異性、エネルギー変換効率、可逆

性など、人間が作った機械に負けない、またはそれ

以上の高度な性能を発揮します。1) 私たちは生体
分子機械の作動原理を、個々の分子機械の動きを

観る、操作する、天然にない新しい分子機械を創る、

といったアプローチで明らかにします。さらに、創った

分子機械による生体の制御を目指します。

　分子機械の代表格は、入力エネルギーを力学的

仕事に変換して運動する分子モーターです。私たち

は、新しいリニア分子モーター2)や回転分子モー

ター3,4)を研究しています。例えば、バイオエタノール
の原料となる結晶性多糖を分解するセルラーゼや

キチナーゼは、結晶性多糖を固液界面で分解しな

がら一方向に運動するリニア分子モーターです。

駆動力源はATPではなくレールとなる多糖の加水
分解エネルギーであり、ミオシン等の従来のリニア

分子モーターとは作動原理が全く異なります。また

セルラーゼやキチナーゼは異種分子を同時に作用

させると結晶性多糖の分解効率が大きく増加する

協調現象、「シナジー効果」が知られています。私たち

は、セルラーゼ、キチナーゼの作動原理や協調現象

の仕組みを明らかにすべく研究に取り組んでいます。

　研究手法には、実際に機能している個々の分子機

械を直接観察・操作する1分子計測を駆使します。5-7)

光学顕微鏡とマイクロデバイスの融合、超解像

蛍光顕微鏡と高速原子間力顕微鏡の複合機8)など、

新規な1分子計測法の開発を行っています。さらに
天然に存在する分子機械を計測するだけでなく、

キメラ化、分子進化工学、計算科学によるデザイン、

非天然アミノ酸導入等の手法を駆使し、9)新しい機能
を持つ分子機械の創製を行います。積極的に創製

して作動原理をボトムアップで理解するだけでなく、

欲しい機能を持つ分子機械を自在にデザインする

「分子機械設計学」の確立を目指します。さらに、創製

した分子機械を生き物に戻してやることで細胞や

個体の特性（運動性、サイズ等）を制御する「生体制

御学」の確立を目指します。

生体分子機械の作動原理の解明、設計、創製
■生体分子機能研究部門

1995年京都大学工学部卒、

1997年京都大学大学院工学

研究科修了、2000年名古屋

大学大学院理学研究科単位

取得退学、2003年博士（理学）。

2000年～2005年科学技術

振興機構研究員、2005年～

2011年大阪大学産業科学研

究所特任助手、助手、助教、

2011年～2014年東京大学大

学院工学研究科講師、准教授

を経て2014年6月より現職。

mail: iino@ims.ac.jp
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　生命現象の特質は、システムを構成する多数の

分子素子がダイナミックな離合集散を通じて秩序

構造を形成し、外的環境との相互作用を行いつつ、

自律的に時間発展していくことにあります。前世紀

末期に勃興したオミクスアプローチは生命体を

構成する分子素子に関する情報の網羅的集積を

実現しました。しかしながら、それらの生命素子が

自律的に柔軟かつロバストな高次秩序を形成する

メカニズムを理解することは、これからの生命科学

の重要な課題です。 私たちは、生物学・化学・物理学
の分野横断的な研究を通じて、内的複雑性を秘め

た生命分子素子が動的な秩序を形成して高次機能

を発現する仕組みを分子科学の観点から解き明か

すことを目指しています。

　特に、タンパク質や脂質、複合糖質から構成される

生命分子システムの動的秩序形成におけるミクロ-
マクロ相関の探査を可能とする手法を開発し、これ

を応用した生命分子集合・離散系の動態観測を

高精度で実現することを目指しています。これに

より、生命分子素子がダイナミックな集合離散を

通じて動的な秩序構造を形成するメカニズムを

明らかにするとともに、生命分子集団の自己組織

系に内在する精緻にデザインされた不安定性を

あぶり出し、機能発現にいたる時空間的展開の原理

を理解することを目指します。また、生命分子シス

テムのデザインルールを取り入れた人工自己組織

化システムの創生に資することを目的とした研究を

行っています。生命超分子集合体は、外部環境の

変動や超分子集合体間のコミュニケーションを

通じて時空間的発展を遂げています。生命分子シス

テムの有するこうした特徴の本質を深く理解し、

それを積極的に人工超分子系の設計に取り入れ

ることは、分子科学におけるパラダイムシフトを

もたらすものと考えています。

生命分子システムの動的秩序形成と高次機能発現の仕組みの探求
■生体分子機能研究部門
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生命分子のダイナミックな離合集散を通じた超分子装置の形成
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　「生物（体内）時計」という言葉を皆さんが意識する

のはどのようなときでしょうか。渡航や帰国後に頻

発する眠気、だるさ、夜間の覚醒…、これら時差ボケ

の症状は、私たちが生物時計の奏でる24時間周期
のリズムのもとで生活していることの証です。生物

は非常に巧みな方法で、24時間という地球の自転
周期を生体分子の内に取り込んでいます。私たち

の研究グループは、24時間周期の根源を分子科学
的に解明するという研究テーマに挑戦しています。

　生物が体内に時計を宿している……、これが認知

されるようになったのは最近のことです。それまで

は24時間周期のリズミックな生命現象が見つかっ
ても、「地球の自転に依存した環境変化を計っている

に過ぎない」と荒唐無稽な存在として扱われること

もあったそうです。生物時計の実在性は後の数々

の発見により確固たるものになります。その一つは

タンパク質時計の発見です。シアノバクテリアと呼

ばれる生物の時計は、3種の時計タンパク質（KaiA、 
KaiB、KaiC）だけで24時間を正確に刻むことができ

ます。Kaiタンパク質とATPを試験管内で混合する

と、KaiCはリン酸を付与された状態と付与されてい

ない状態のあいだを24時間周期で振動します。この

発見により、24時間周期のリズムを刻むタンパク質
時計の存在が広く認められるようになりました。

　一方、時を刻む仕組みの分子科学的理解は進ん

でいません。1) Kaiタンパク質時計を例に挙げれば、

そのダイナミクスは最長24時間（104.94秒）に及ぶ
幅広い時間領域に分布しています。溶液中を漂う

Kaiタンパク質が相互作用するのはせいぜい10-2～

101秒のオーダーですし、1,2）私たちが解明したKaiC

の分子鼓動も24時間を要するほど劇的かつ複雑に

は見えません。3)これまでの概念の積み上げでは、

「タンパク質分子」という素材で24時間という遅い
ダイナミクスが実現されている理由を説明できそう

にありません。1)

　もう一つの謎が周期の温度補償性です。1)これは
生物時計に普遍的に見いだされる特徴で、時計の

発振周期が温度の影響をほとんど受けません。遅い

反応は効率の悪い化学反応で説明できるように一

見思われます。しかし、そのような反応系は大きな

活性化エネルギーを有し、温度の上昇に従って著し

く加速されるのが一般的です。生物時計のからくり

に迫るためには、「遅いダイナミクス」と「温度補償

性」という一見排他的な2つの性質を同時に説明
しなければならないのです。

　試験管内で再構成できるKaiタンパク質時計は、

24時間周期や温度補償性を分子科学的に解明する
絶好の研究対象と言えましょう。私たちの研究グ

ループでは、Kaiタンパク質時計の生化学的な活性

測定はもとより、X線結晶構造解析5)やX線溶液

散乱2,3,4)を相補的に利用した動的構造解析、赤外

や蛍光等による分子動態計測、3,4) 計算機を用いた

実験データのシミュレーション5)などを行うことで、

分子時計の実態解明に取り組んでいます。6)また、
生物時計の研究を支える特殊な実験装置や解析

ソフトウェアについても独自開発を進めています。

このような研究活動を通して、多くの皆さんに生物、

化学、物理、制御工学、計算科学を巻き込んだタン

パク質時計研究のフロンティアを体験して頂ければ

と思います。

生物時計タンパク質が24時間周期のリズムを奏でる仕組みを解き明かす
■階層分子システム解析研究部門
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協奏分子
システム
研究センター

KaiCの分子鼓動。3) フィードバック制御下にあるATPase活性
（A）をペースメーカーに、KaiCのリン酸化状態(B)やリング
状の6量体構造(C)がリズミックに変動する。KaiAやKaiBは
KaiCの分子鼓動に呼応して離合集散し(D)、系の振動をより
頑強なものとしている。

　「生命とは何か？」「生命はどのように誕生したの

か？」誰もが一度は抱いたことがある疑問だと思い

ます。生命と非生命を分ける最低限の要素は、自己

と環境を分ける境界、生命の個性を記述する情報、

内部で行われる代謝反応を促進させる触媒です。

私たちのグループでは、分子を有機合成し、分子

集合体から生命の最小単位である細胞を構築する

ことを行っています。人工細胞の境界として広く

用いられている分子集合体がベシクル（リポソー

ム）です。ベシクルは、両親媒性分子が疎水性部位

を向かい合わせて2分子膜を形成し、それが中空状
になった構造をとります。

　私たちは以前、菅原正研究室（神奈川大学）の

もと、ベシクル内部に鋳型DNA、プライマー、DNA

重合酵素などを封入し、ポリメラーゼ連鎖反応させ

て、ベシクル内部でDNAを増幅させました。この

増幅DNAを内包するベシクルに、ベシクル膜分子の
原料である膜分子前駆体分子を添加すると、膜内に

含まれる酸性触媒分子が膜分子前駆体を加水分解

し膜分子が生産されます。ベシクルは生産された膜

分子を取り込み肥大し、最終的に分裂しました（ベシ

クルの生産ダイナミクス）。このベシクル型人工細胞

は、内部の情報分子の複製と境界の自己増殖が連動

する初めての人工細胞として注目を集めました。

　細胞がその個体数を増やし個体を維持していく

ためには、連動する3要素だけでなく、環境による
影響を受けにくい性質（ロバスト性）も備えている

ことが重要です。本研究室では、以下のように各要素

に摂動を与えることで、ベシクル型人工細胞が最適

な状態へと自発的に再構築される協奏システムの

構築を目指しています。これは、生命がどのように

誕生したのかを説明するシステムとして有用です。

加えて、周りの環境変化に応じて、最適な状態を

ベシクル自身が見つけ出すので、ロバスト性をもつ

微小反応場としての応用も期待されます。

（1）境界に摂動を与える場合
人工細胞系の膜分子、およびその前駆体を複数種

用意し、異種の膜分子前駆体を添加し、自己生産

ダイナミクスを追跡します。この摂動により、混合

脂質系で、よりロバストな自己生産ベシクルの発現

が期待されます。このような人工細胞の多様性や

集団としての挙動を、フローサイトメトリー計測に

より分析します。

（2）情報に摂動を与える場合
情報をもつ高分子の分子量に応じた自己生産過程

の変化を捉えます。内包分子の分子量によりベシ

クルの自己生産速度が異なり、その結果ベシクル

どうしの競争が生じます。最も個体数の多いベシク

ル集団の高分子を調べれば、遺伝子型と表現型の

相関をもつ人工細胞が創出できたと言えるでしょう。

（3）触媒に摂動を与える場合
触媒分子をベシクル内部で合成することで、ベシ

クルの自己生産速度に直接作用させることができ

ます。ベシクルの生成速度とベシクル内の触媒分子

数がある均衡に収束し、堅牢でしなやかな人工細胞

が誕生すると考えられます。

柔らかい分子集合体で創る人工細胞
■生体分子機能研究部門
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境界に摂動を与えた場合。人工細胞に摂動を与え
ると異なる種の人工細胞が再構築される。数世代を
経るに従い、その環境に適応した人工細胞が増
殖していく。触媒および情報は、灰色で示している。
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分子の究極測定理論の構築 ～誰が分子を見たのか？～

　昨今のナノテクノロジーと呼ばれる技術開発は

著しく、1つの原子を測定し制御するというレベルに
達してきています。これほどまでに、原子や分子など

の小さなスケールを支配する法則は量子力学に他

なりません。私はこれまで、量子基礎論や量子情報

科学という研究分野において、量子力学に立脚した

測定理論の解析的研究を主に行ってきました。私の

研究スタイルは、量子化学の分野で頻繁に使われ

ているスパコン「京」のような高性能な並列計算機

を用いて研究するスタイルとは大きく違い、基本的

には紙と鉛筆だけで出来る研究です。これらの道具

だけで、どこまで分子科学の本質に迫れるのか？

という挑戦をしに、不退転の決意で分子研にやって

きました。新しい分子科学の問題を創り出すという

課題です。分子は身の回りにありふれているもの

ではあり、今ではこの存在を疑う人はほとんどいなく

なりましたが、誰が直接分子の姿を見たことがある

でしょうか？ また、分子を単に見ただけで何か分か
ることがあるのでしょうか？ 分子は時間的にその
形を変え、またその機能を変えていくという不思議

な存在です。これまで「測定とは何か？」という問題

に携わってきましたが、一歩踏み込んで「何を測定

し、そこから何が分かるのか？」という問題に具体的

に分子というものを例にして突き止めたいと考えて

います。これらの問題を解決していくことで、我々が

分子を自在に制御し分子を使った技術への転化が

可能になると考えています。

　また、分子の機能を発現する要因として、機能が

発現している分子に直接関係しないマクロな系

（熱浴）の存在というのが非常に重要になってきて

います。それらを支配する熱力学や統計力学といった

物理法則は、もともと分子運動論の文脈で議論され

てきました。そこでこれらを情報科学という観点を

用いて操作論的に理解してみるという試みを行って

います。マクロな系を特徴付けるエントロピーという

概念はすべて操作論的観点から情報科学の文脈に

おいて捉え直して定義できるというブリルアンの

考え方に従い、情報科学者であるシャノンが示した

最適なデータ圧縮というものを用いてブリルアンの

考え方を正当化し、それらの応用を考えています。

　私は新参者で分子科学の領域にやってきました

が、何故巨大なデータベースが構築されつつある

今、解析的研究で何が分かるのか？ということや、

そもそも何をもって「分かる」というのか？という

疑問を持ち続けながら日々机に向かっています。
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シンプルな法則から複雑でも規則のある現象を
引き起こす例（バタフライ構造とフラクタル）

鹿野 豊（特任准教授）

■階層分子システム解析研究部門
計算機および生化学実験によるタンパク質分子デザイン

　タンパク質分子は、アミノ酸配列に従ってほどけた

紐のような状態から自発的に折りたたまり特異的

な3次元立体構造を形成した後に、その3次元立体
構造に基づき機能を発現することで、生命システム

におけるパーツとして様々な生命現象を生み出して

います。現在私達が見ている自然界のタンパク質

の姿は、自然が何十億年という時間をかけて精巧に

創り上げた、いわば“完成品”であり、それらを解析

するのみではタンパク質分子の動作メカニズムの

本質を明らかにすることは困難です。そこで私達は、

立体構造形成や機能発現に関する様々な仮説を

立て、それらを基にタンパク質分子を計算機上で

デザイン1)し、そのデザインしたタンパク質分子が
実際にどのように振る舞うのかを生化学実験に

よって調べることによって最初に立てた仮説を検証

する、というアプローチにより研究を行います。すな

わちタンパク質分子を創ることにより立体構造形成

と機能発現原理の解明を行います。

　私達はこれまでの研究において、「アミノ酸配列

はどのような原理により折りたたみ後の構造を決定

しているのか？」という問題に取り組んできました。

この問題が解明されれば、アミノ酸配列に基づいて

折りたたむ立体構造を予測することも、またその

逆に、望みの立体構造に折りたたむアミノ酸配列を

自在にデザインすることも可能になります。計算機

による折りたたみシミュレーションと自然界のタン

パク質立体構造の統計解析を行った結果、αヘリッ

クス、βストランド、ループの長さといった局所的な

主鎖構造が3次構造のトポロジーの決定に重要で
あることを発見し、それらをルールとして体系化し

ました。そして、これらのルールを用いてタンパク質

分子構造をデザインすることにより、世界で初めて

システマティックにαヘリックスおよびβストランド
両方からなる様々なタンパク質の立体構造につい

て原子レベルの精密さで完全にゼロから設計する

ことに成功しました（図）。2,3) 以上の結果は、アミノ
酸配列の詳細というよりはむしろ局所的な主鎖構

造が折りたたむ3次構造の決定に重要であること
を示唆するものです。現在は、タンパク質の構造形

成原理だけでなく、タンパク質がどのように構造変

化し協同的な機能を発現しているのか、そのメカ

ニズムの解明を目指して機能性タンパク質のデザ

インに挑戦しています。
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計算機による5つのトポロジーの新規立体構造デザイン

■階層分子システム解析研究部門



■機能分子システム創成研究部門
分子を使った新しいエレクトロニクスを開拓する

　新しいエレクトロニクスの担い手としてπ電子
が注目を集めています。軽くて曲げられるトランジ

スタとして最近盛んに研究されている有機トラン

ジスタ（Organic Field Effect Transistor = 

OFET）や、2010年にノーベル賞を受賞したグラ
フェンなどがその代表例と言えるでしょう。我々の

研究室では、π電子による新しいエレクトロニクス
の創成を目指して、これまでとは違った独創的な

デバイスを提案・実現していこうと研究に取り組

んでいます。具体的には、以下の2つのテーマについ
て研究を行っています。

（1）π電子エレクトロニクスの中でも非常に特異な

性質をもつ、「強相関π電子」を使ったトランジスタ
の開発に取り組んでいます。強相関電子系という

のは、電子間のクーロン相互作用が強く働き、通常

の伝導電子とは異なった振る舞いをする電子系の

ことで、ほんの少し電子濃度を増やしたり減らした

りするだけで、急に電子が固まって絶縁体になった

り、急に流れ出して金属になったりします。（不思議

なことに、YBa2Cu3O7─δなどの銅酸化物高温超伝
導体の伝導電子はこの仲間に属することが分かっ

ています。）そしてFET構造の仕組みを利用して
有機物界面の「強相関電子」の濃度を変化させて

やると、上に述べたような現象が実際に起こって、

絶縁体を金属や超伝導にスイッチ（相転移）させる

ことが出来ます。我々は世界で初めて、こうした相

転移をOFET界面において観測することに成功し

ました。また最近は、超伝導のON/OFFを光で制御
するデバイスの実現にも成功しています。

（2）近年、半導体微細加工技術が進展し、回路の

ハーフピッチが20nmに近付いてきました。あと
もう少し回路の微細化が進むと、結晶中の分子間

ピッチと同程度のサイズでパターニングが出来る

ようになります。回路がここまで小さくなると、分子

1つを素子と見なす「分子素子」の考え方が有効に
なってきます。分子の形は有機合成によって非常

に微細に制御できる上に、一度に1023個程度の
大量の素子合成ができるため、分子素子が実現

すれば安価で大容量のメモリが作製できる可能性

があります。

　しかしながら、こうした分子素子に対しては配列・

配線技術が未だに確立していません。そこでこれ

に応える一つの解として、結晶性のナノワイヤー

配線に取り組んでいます。結晶中では、同じ構造

パターンが3次元的に繰り返していますから、分子
素子とナノワイヤーを同時に結晶化出来れば、結晶

そのものが大規模のメモリーとなる仕掛けです。

これまでに伝導性のワイヤーを超分子で絶縁被覆

した結晶構造（右図）の構築と、その物性評価に

成功しました。今後は3次元配線のための重要なス

テップとして、直交ナノワイヤーによるcross-bar

構造の構築に取り組んでいきます。
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ナノワイヤー （左図）有機モットFETにおける超伝導転移の概念図。このデバイスの場合は、
紫外光を当てると有機モット絶縁体が超伝導に転移し、可視光照射で元に戻る。
（右図）超分子ナノワイヤーのCPKモデルによる構造図。中央の黄色い分子が
伝導性の1次元分子鎖を形成し、その周囲を緑色の絶縁分子が被覆している。
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　持続可能なエネルギー社会の実現に向け、電気

化学反応を利用した蓄電・発電の重要性が高まっ

ています。現在、リチウム二次電池や燃料電池を越

える次世代のエネルギーデバイスの実現を目指し

て、激しい開発競争が世界的に繰り広げられてい

ますが、いまだ確たる本命は不在の状況です。次

世代エネルギーデバイスには、エネルギー密度、

作動温度、耐環境性能など、用途に応じたさまざま

な性能が求められます。これらを達成するために

は、既存の研究開発の延長線上にはない、基幹材

料のブレークスルーが必要になります。これまで

プロトン（H+）やリチウムイオン（Li+）、ナトリウムイ

オン（Na+）、マグネシウムイオン（Mg2+）、酸化物イ

オン（O2–）などを電荷担体に利用した燃料電池や
蓄電池の開発が行われてきましたが、新たな電荷

担体を伝導種とする電極や固体電解質材料が出

現すると、全く新しい作動原理をもつエネルギー

デバイスが創成できると期待されます。我々の研

究グループでは、水素のアニオンであるヒドリド

（H–）のイオン導電に着目しています。

　H–は一価でO2–と同程度の適度なイオン半径を
持ち、固体内での高速イオン導電が期待できます。

また、卑な標準酸化還元電位（-2.25 V vs. SHE）

を持つことから、H–の酸化還元反応とイオン導電
現象を蓄電・発電反応に利用することができれば、

高エネルギー密度のエネルギーデバイスが実現

する可能性があります。しかし、熱的・電気化学的

な安定性を備え、H–のみをイオン導電する物質は

これまでに発見されておらず、H–のイオン導電現象
を蓄電・発電反応に利用する試みはありません

でした。

　最近、我々の研究グループでは、H–とO2–が結晶
格子内に共存する酸水素化物という物質群に着目

し、H–導電性の固体電解質として機能する新物質

La2-x-ySrx+yLiH1-x+yO3-y（以下LSLHO）の開発に成

功しました。さらに、LSLHOを固体電解質に用い

てH–を電荷担体とする全固体型の電気化学エネ
ルギーデバイスが作動することを世界に先駆けて

見いだし、H–導電を利用したデバイスの作動原理
を実証しました。我々は、この研究成果によって固

体イオニクスと電気化学の新しい研究領域が開拓

され、蓄電池や燃料電池にH–という新しい概念を
導入できると期待しています。

　これまでに得られた研究結果を基に、H–が結晶

内を高速で拡散するH–超イオン導電体や電極材

料などの新物質探索とH–導電を利用した新型電

池の開発をおこなうと同時に、H–のイオン導電機

構の解明など、H–導電に関する学理を確立・体系
化する研究に挑んでいきます。

新規エネルギー貯蔵・変換デバイスを指向した無機材料合成 

2006年金沢大学工学部卒業、

2008年東京工業大学大学院

総合理工学研究科修士過程

修了、2010年博士課程修了、

博士（理学）。2010年同産学官

連携研究員、2011年神奈川

大学特別助手を経て、2013年

9月より現職。2012年10月～

2016年3月科学技術振興機構

さきがけ「新物質科学と元素

戦略」研究者兼任。

TEL: 0564-55-7440

mail: gkobayashi@ims.ac.jp

〈キーワード〉

無機固体化学
●

固体イオニクス
●

電気化学
●

エネルギー貯蔵・変換デバイス

小林 玄器（特任准教授）

■階層分子システム解析研究部門

新規酸水素化物La2-x-ySrx+yLiH1-x+yO3-y（x = 0、 y = 0,1,2）の

結晶構造。広い組成範囲（0 ≤ x ≤ 1，0 ≤ y ≤ 2）を持ち、ラン

タン（La）とストロンチウム（Sr）の組成比を変えると結晶格子

内のH–とO2–の比率を制御することが可能。
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■機能分子システム創成研究部門
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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経て1998年1月より現職。

TEL: 0564-59-5530

FAX: 0564-59-5532

mail: toshy＠ims.ac.jp
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有機半導体
●

有機EL
●

有機トランジスタ

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）

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
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、物質の機能性の起源である電子状態の

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。

UVSOR施設

UVSORのシンクロトロン光を
用いた走査型透過Ｘ線顕微鏡装置

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。

（UVSOR）

当センターで開発したパルス紫外（266 nm）
マイクロチップレーザー

当センターで開発された光電場計測手法で計測した
7フェムト秒の赤外光パルス電場波形

研究施設■
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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、微細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分野の理論計算科学研究のための共同利用

施設です。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23年度導入の「超高速分子シミュレータ」に

加え、平成24年度には「高性能分子シミュレータ」も導入し、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

マスクアライナー

PCB設計プリント基板加工機

私たちの使命 分子研の事業■

国内・海外の研究者が分子研を訪れ、施設や機器を利用しています。

■共同利用研究実施一覧 平成27年度
        　　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
岡崎コンファレンス
ナノプラット協力研究
ナノプラット施設利用
電子計算機施設利用
UVSOR施設利用
その他施設利用

　　   　　合　計

件数
2

62

122

11

1

1

62

181

235

119

20

816

人数
31

205

122

194

16

21

168

593

844

733

51

2978

先端的な研究を推進する拠点事業

国内の研究者への共同研究・共同利用支援に関する事業

分子科学研究所は、UVSOR、および、計算科学研究センターなど

の大型施設を、「施設利用」として当該分野コミュニティーの研究者

に広く利用して頂いています。また、分子制御レーザー開発研究

センター、機器センターなどの研究センター、装置開発室において、

先端的な装置を利用して共同で研究を進めて頂くとともに、測定

法や物質合成手法の開発などを支援しています。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利用しながら、

所内の教員と複数の所外研究者との連携の下で行う「課題研究」、

所内の教員と一対一で共同研究を行う「協力研究」も実施してい

ます。また、「大学連携研究設備ネットワーク」の中核拠点として、

分子科学領域における先端的研究設備の相互利用による共同研究

の促進にも取組んでいます。これらのハードウェアを中心とした共同

利用と共に、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もとにした研究

集会である「分子研研究会」、「若手研究会等」、「分子科学国際研究

集会（岡崎コンファレンス）」を毎年複数回開催しています。

計算物質科学研究に関連する事業として、ポスト京の重点課題⑤

「エネルギーの効率的な創出、変換・貯蔵、利用の新規基盤技術の

開発」、元素戦略プロジェクト（触媒・電池材料）理論グループ、計算

物質科学人材育成コンソーシアム（分子科学）が実施されています。

また、これらのプロジェクト間の相互の円滑な連携・運営のために

計算分子科学総合研究拠点を設置し、計算科学研究センターの

協力のもと、分子科学分野の人材育成などを行っています。さらに、

計算分子科学統合研究拠点を通して物性物理や材料科学分野との

連携を行っています。

「融合光新創世ネットワーク」が
主催したシンポジウムの模様

分子科学研究所は他大学や研究機関と連携し、様々なプロジェクト

を推し進めています。光分子科学研究に関連するものとしては、大阪

大学・京都大学・日本原子力研究開発機構との連携による融合光新

創世ネットワークを推進しています。この事業では、レーザーを活用

して最先端の光を作り出し、物質の量子的な性質の詳細な観察と

高度な制御を実現することを目指しています。

アト秒精度のコヒーレント制御実験
◀

計算分子科学研究関係のプロジェクト
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大学連携研究設備ネットワークの構築
A大学

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

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。

全国73機関（分子研を含む）
による相互利用

分子研の事業■

21世紀東アジア青少年交流計画（JENESYS）の後継事業として、

アジア諸国（特にタイ、マレーシア、シンガポール）の若手研究者を

1～6ヶ月招聘し、研究室での研究体験と成果発表による人材育成

を行っています。

世界に広がるネットワークの構築

国際共同研究拠点の形成、若手研究者の人材育成

岡崎コンファレンス

分子研アジア国際インターンシップ・
プログラム IMS-IIPA

ナノテクノロジープラットフォーム分子・物質合成

［事業全体］https://nanonet.go.jp/　　 ［代表機関］http://mms-platform.com　 　［ 分子研 ］http://nanoims.ims.ac.jp/ims/

東アジア地域の研究機関との交流を積極的に推進するために、IMS

アジアコア・プログラム（中国ICCAS、台湾IAMS、韓国KAISTと

共催）やJSPSアジア科学セミナー（インドIACS&IISERと共催）を

開催したほか、各研究拠点とのジョイントシンポジウム（タイ／チュ

ラロンコン大学などと共催）を行っています。

アジア地域における研究拠点との連携

全国11機関

第75回岡崎コンファレンス▶

平成24年度から始まった文科省ナノテクノロジープラットフォーム

事業は、最先端の研究設備とその活用のノウハウを有する機関が

緊密に連携して全国的な設備の共用体制を共同で構築し、産業界

や研究現場が有する技術的課題の解決へのアプローチを提供する

とともに産学官連携や異分野融合を推進するものです。本事業

では、微細構造解析、微細加工、分子・物質合成の3つの全国規模の

プラットフォームが構築され、分子研は、分子・物質合成の代表機関

と実施機関を担うことになりました。詳細は下記URLにアクセスの

上ご参照ください。

分子科学研究所は、広く国内の研究者がインターネットを通じて

色々な大学の設備を有効に活用するための組織である「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」事業

の事務局を務めています。本ネットワークには、全国の大学や企業

を含めた130以上の機関が参加しており、400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。1万名に迫る研究者がユーザー

として登録されており、毎月10,000件以上の利用実績があります。

依頼計測も可能であり、有効に活用されています。

全国の分子科学研究者からの申請を受けて、それぞれの分野で世

界トップクラスの研究者を数名招へいし、情報を相互に交換するこ

とによって当該分野の研究を国際的に最高レベルに高めるための

研究会です。公募方式によって課題を募集し、毎年1件～数件程

度を採択して開催しています。

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の積極的な推進など、

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

研究事業を開始しています。この事業では、（1）分子研国際イン

ターンシッププログラム、（2）分子研国際若手研究者招へいプログ

ラム等の特長ある国際共同を推進しています。アジア各国および

欧米の研究教育拠点等と学術交流協定を締結し、国際共同を重点

化しています。

◀総研大アジア冬の学校（IMS-IIPAの成果をポスター発表）

◀アジア科学セミナー（インド／IISER Kolkata）

分子科学研究所は、国際的な分子科学研究の中核拠点としても積極的な役割を果たしています。
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外国人研究者の国別内訳（平成26年度）

大阪大学
大阪大学ナノテクノロジー
設備供用拠点

北陸先端科学技術大学院大学
全学体制で組織的に分子・物質合成を支援

信州大学
新奇ナノカーボンの創成を目指した
合成、分析評価支援

奈良先端科学技術大学院大学
NAIST ナノテクノロジープラットフォーム
「分子・物質合成プラットフォーム」

東北大学
東北大学 ナノテク融合技術支援センター
による分子・物質合成支援

名古屋大学
名古屋大学分子物質合成プラットフォーム

名古屋工業大学
名工大スマートマテリアル創成支援

分子科学研究所
分子研機能性分子アセンブリ拠点

C大学D大学

E大学 B大学

合計 158（人）

九州大学
九州大学 分子・物質合成
プラットフォーム

物質・材料研究機構
ナノ・材料・バイオの融合～NIMS
分子・物質合成プラットフォーム

千歳科学技術大学
北海道バイオ・材料イノベーション

オランダ

カナダ

韓国

シンガポール

スウェーデン

タイ

チェコ

台湾

アメリカ

イギリス

イスラエル

イタリア

イラン

インド

オーストラリア

オーストリア

中国

ドイツ

ネパール

ノルウェー

フィンランド

フランス

マレーシア

ロシア
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人材育成・大学院教育■豊かな研究資源が育む高度な人材

分子科学研究所は、総合研究大学院大学の

物理科学研究科において構造分子科学専攻

と機能分子科学専攻を担当し、次代を担う

若手研究者の育成にも積極的に取り組んで

おり、大学や民間で活躍する多くの卒業生

を輩出しています。

他の大学に所属している修士、博士の学生の方々を「特別共同利用研究員」として受入れ、

研究指導を行っています。全国から毎年20名程度の学生の方々が分子研に滞在し、研究に

取り組んでいます。

分子科学研究所で学ぶためには、総合研究大学院大学の物理科学研究科・構造分子

科学専攻もしくは機能分子科学専攻へ入学していただくことになります。

総合研究大学院大学とは？

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。

※すでに大学院に在籍している学生の方は「特別共同利用研究員」として分子研で学ぶことが出来ます。

総合研究大学院大学

特別共同利用研究員

研究所で学ぶためには

研究所で研究

分子科学研究所

全年次の学生対象に「リサーチアシスタント（RA）制度」として経済的支援を行って

おります。さらに、構造分子科学専攻・機能分子科学専攻に所属する学生の中でも、

特に優れた研究能力および将来において

研究者となる意欲を有する学生に対し「分子

研究所SRA支援制度（SRA Support）」と

して特別時間給を支給いたします。

大学院生経済支援制度

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、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。

図書、オンライン
ジャーナル
の取り揃え

生きた英会話・
プレゼン講座の
英語教室

充実した
研究指導と研究設備

国際学会・
共同研究など
活発な国際交流

実験、研究に
集中できる
環境

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/ をご覧ください。

研究所を知るには

受入れ大学（過去10年） ： 北海道大学、茨城大学、宇都宮大学、千葉大学、東京大学、東京工業大学、
新潟大学、信州大学、静岡大学、名古屋大学、愛知教育大学、名古屋工業大学、豊橋技術科学大学、
北陸先端科学技術大学、京都大学、大阪大学、神戸大学、岡山大学、広島大学、愛媛大学、九州大学、
名古屋市立大学、早稲田大学 他

夏の体験入学
（8月8日～8月11日）

大学院生のための公開講座
（夏季・冬季休業期間）

分子科学研究所オープンキャンパス
（5月28日）

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

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
http：//www.lib.orion.ac.jp/

http：//www.orion.ac.jp/occ/

http：//www.orion.ac.jp/lodge/

一般公開

見学受入れ

メディアによる情報発信

分子科学フォーラム

スーパーサイエンスハイスクール

国研セミナー

社会との
連携

https://www.ims.ac.jp/education/support.html詳しくはこちらをご覧ください。

他大学の学生

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。
http：//www.ims.ac.jp/indexj.html

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、主に岡崎市内の中学校を
対象として、岡崎3研究所の研究者が講義･
実験を行っています。

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（平成27年10月）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
ました。

岡崎市の科学技術・理科教育振興事業の
一環として、岡崎3研究所と岡崎南ロータ
リークラブとの協力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。

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。

研究所を多くの方に知って頂くため、見学
の受入れを行っています。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
27年度は203人の見学者にお越しいた
だきました。

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。

出前授業
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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。

秋山　修志（分子研教授）
岡本　裕巳（分子研教授）
加藤　晃一（統合バイオ教授）
解良　　聡（分子研教授）
山本　浩史（分子研教授）

大西　　洋（神大院教授）
中澤　康浩（阪大院教授）
北川　　宏（京大院教授）
高橋　　聡（東北大教授）
斉藤　真司（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）
西村　勝之（分子研准教授）
鈴木　敏泰（分子研准教授）
藤　　貴夫（分子研准教授）

■教授会議

■学会等連絡会議
秋山　修志（分子研教授）
魚住　泰広（分子研教授）
小杉　信博（分子研教授）
斉藤　真司（分子研教授）
横山　利彦（分子研教授）

足立　伸一（高エネ機構教授）
伊東　　忍（阪大院教授）
大内　幸雄（東工大院教授）
神取　秀樹（名工大院教授）
栗原　和枝（東北大教授）
小林　昭子（日大上席研究員）
首藤　　啓（首都大学東京教授）

高橋　　聡（東北大教授）
原田　　明（阪大院教授）
菱川　明栄（名大院教授）
松本　吉泰（京大院教授）
山本　　智（東大院教授）
吉澤　一成（九大教授）
渡辺　芳人（名大院教授）

有賀　哲也（京大院副学長）
田原　太平（理研主任研究員）
西原　　寛（東大院教授）
森　　初果（東大教授）
山口　茂弘（名大教授）

[人事選考部会]○…部会長 ［共同研究専門委員会］○…委員長

人員・予算

中期計画
文部科学大臣から提示された平成28年度から平成33年度までの第3期中期目標に対して、自然科学研究機構として第3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。

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28年4月1日現在）

※（ ）内は客員及び兼任の合計で外数。 ※年俸制職員及び機構内併任は現員数に含む。
※休職者は現員数に含む。

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。

研究所の研究、事業計画その
他の管理運営に関して、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。

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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（単位：人）

○

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、安全衛生
管理や広報・研究者支援・国際化などの活動は、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2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3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

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

協奏分子システム研究センター

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）

Ⅰ

Ⅱ

Ⅲ

Ⅳ

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）

所長 研究
組織

運営
会議

研究
施設

研究力強化
戦略室

技術課

運営
顧問
会議

組織図

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（岡崎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25年3月）

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

平成25年4月
協奏分子システム研究センター設置

○

分子科学分野において、物質・材料の基本となる様々な分子及び分子システムの構造、機能、反応に関して、原子・分子及び電子のレベルで研究します。
それによって、化学現象の法則を発見するとともに、一般化して新たな現象や機能を予測、実現します。
（1）理論的・計算化学的方法により、様々な分子システムの構造・性質とその起源を解明するとともに、新たな機能開拓に向けた研究を行います。
（2）高度な光源や先端的分光法の開発を行うとともに、分子システムに内在する高次機能の機構解明や光制御に関する研究を行います。
（3）新規な電気的・磁気的・光学的特性や高効率な物質変換・エネルギー変換を目指して、分子物質や化学反応系の設計・開発を行います。

■顧問
運営

■運営会議

有賀　哲也 京都大学大学院理学研究科副学長
大西　　洋 神戸大学理学研究科教授
米田　忠弘 東北大学多元物質科学研究所教授
鈴木　啓介 東京工業大学理学院化学系教授
高田　彰二 京都大学大学院理学研究科教授
高原　　淳 九州大学先導物質化学研究所教授
田原　太平 理化学研究所主任研究員
西原　　寛　東京大学大学院理学系研究科教授
森　　初果 東京大学物性研究所教授
山口　茂弘 名古屋大学トランスフォーマティブ生命分子研究所教授

青野　重利 岡崎統合バイオサイエンスセンター教授
秋山　修志 協奏分子システム研究センター教授
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
加藤　晃一 岡崎統合バイオサイエンスセンター教授
解良　　聡　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
斉藤　真司 理論・計算分子科学研究領域教授
山本　浩史 協奏分子システム研究センター教授
横山　利彦 物質分子科学研究領域教授

［運営会議委員］◎…議長　○…副議長

［研究顧問］ ［外国人運営顧問］
Ron Naaman（ワイツマン科学研究所教授）
Peter J. Rossky（米国ライス大学自然科学学部長・教授）
［運営顧問］

◎

○

区　分 決算額
平成27年度決算額

1,174,409

2,197,850

21,492

3,393,751

人   件   費
運営費・設備費
施   設   費
合         計

区　分 合計
平成27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。共通研究施設を除く。

264,216

63,750

362,449
404,007
211,498

977,954

1,305,920

共同研究
科学研究費助成事業等※2

受託研究
※3

合計

（単位：千円）
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