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巻頭言

巻頭言を書く機会を頂き大変光栄で
あるが、多少緊張しながら書き始めて
いる。分子科学研究所は1975年に
設立されたから、設立以来もうじき半
世紀である。人間なら油の乗り切った
壮年期と言える。私事で恐縮であるが、
当時、助手になりたての私は研究生活
を始めてから「分子科学」と言う言葉
に接して新鮮な印象を感じたものであ
る。不勉強で「分子科学」と言う言葉
を知らなかった私は分子を化学や物理
という分野で見るのでなく自然科学全
体の中で捉えることの意義、自然科学
の視点から研究することの重要性に今
更ながら気がつき、以来、「分子科学」
と言う言葉が常に頭のどこかにあった
ような気がする。
私は電子状態理論に基づく理論化
学・計算化学分野の研究をして来たの
で、視点が限定的になりがちなことを
お許し頂き、当時を振り返ってみたい。
分子研が設立された頃から８０年代の
理論化学では理論開発と共に計算化学
研究が始まっていたが、研究対象は数
原子から数十原子程度の孤立分子が中
心であった。モデル系の計算が多かっ
たが、分子の微視的理解が得られ、ま
た、想像するしか無かった遷移状態構
造が理論計算から求められ（potential
面の鞍部でしかないが）、モデル系で

あったにしても分子と化学反応の理解
に貢献できたと考えている。最近の
化学ではフラーレン、カーボンナノ
チューブなどのナノスケール分子と共
に、光合成系、超分子、多孔性配位高
分子錯体、金属微粒子や半導体などの
複合系・大規模系が新しい研究対象と
して登場している。応用的な側面の強
い研究対象も多いが、いずれも新しい
分子科学的理解が必要とされる化学事
象が数多く含まれている。例えば、燃
料電池は実用化と普及を目指して研究
が活発に行われているが、重要な過程
の一つ、「電位存在下、電極と溶液の
界面で起きるプロトン移動とカップル
した電子移動」は分子科学的理解も理
論的解明もなされていない。これらは
分子科学と物性物理、固体電子論など
との境界領域の研究対象でもあり、分
子科学は周辺分野との一層の融合・共
同研究が必要とされていると言える。
個人的には固体電子論が研究対象とし
てきた物質の研究に分子科学的な立場
からのアプローチが必要ではないか、
と感じている。いずれにせよ、新しい
魅力的に見える研究対象が次々に誕生
し、また、応用を目指して様々な物質
群が研究の対象となっているが、それ
らの分子科学研究には尽きせぬ楽しさ
がある。分子科学研究所にも本質に直

結する化学事象の基礎的・基盤的な理
解と普遍的な法則性を見出す研究を今
後も一層進められることを期待してい
る。
最後に、分子科学研究所のもう一つ
の忘れてはならない使命に触れたい。
分子研が誕生したころから十数年間、
共同研究が盛んで、分子構造総合討論
会（現在の分子科学討論会の前進）で
の研究発表の相当件数が分子研との共
同研究であった。私自身も助手、助教
授時代、分子研が無かったら研究が困
難であった。昨今は基礎化学分野でポ
ストが減少し、研究環境も劣化してい
るが、その中で活動している研究者を
共同研究機関として支えるようなこと
も分子研に期待したい。分子研がわが
国はもとより世界の分子科学研究者に
とり無くてはならない存在であり続け、
その重要性が一層大きくなることを期
待している。
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