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3-2　理論研究系

分子基礎理論第一研究部門

永　瀬　　　茂（教授）

A-1) 専門領域：理論化学、計算化学

A-2) 研究課題：

a) 高周期元素の特性を利用した分子の設計と反応

b) 分子の立体的な形と大きさを利用した分子設計と反応

c) ナノスケールでの分子設計理論と計算システム

A-3) 研究活動の概略と主な成果

a) 周期表には利用できる元素は８０種類以上もあり，これらの組み合わせから生まれる新しい結合と相互作用は機能発

現に無限の可能性を秘めている。高周期元素を骨格にもつ新規な多重結合分子，芳香族分子，クラスター等の開拓と

構築を行い，特異な構造と電子状態および機能を実験と密に連携して理論的に明らかにした。

b) 分子の特性は，元素の組み合わせばかりでなく，立体的な形状とサイズおよび柔軟さにも大きく支配される。サイズ

の大きな分子が作る外部空間および内部空間は新しい機能発現のための相互作用場として利用できる。このために，

フラーレン，ナノチューブ，カーボンピーポッド，ホストーゲスト超分子，酵素反応などの系統的な理論研究をおこ

なった。また分子デバイスへの応用のために，球状分子に内部にとりこめられた原子や分子の動的挙動の制御を化

学修飾により行った。

c) 実験で興味ある系を広く対象とするには，分子理論と計算の適用範囲を大きく拡張する必要がある。このとき一番

の問題は，取り扱う系の大きさが大きくなると計算時間が急激に増加することである。この問題を解決するために

有用な分子理論と計算法および高速並列システムの開発を行っている。
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永瀬　茂, 「ナノサイズ分子の計算化学」, 第２回筑波大学スーパーコンピュータワークショップ, 筑波, 2003年5月.

永瀬　茂, 「分子理論と計算化学の進展」, 秋田地区講演会（日本化学会東北支部）, 秋田, 2003年11月.
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B-7) 学会および社会的活動

学協会役員、委員

WATOC（世界理論化学学会）委員.

学会の組織委員

「10th Korea-Japan Joint Symposium on Theoretical/Computational Chemistry」共催.

分子研研究会「固体表面における非熱的電子励起状態の化学」主催.

APACTC実行委員.

分子構造総合討論会運営委員会幹事.

フラーレン・ナノチューブ研究会幹事.
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フラーレン若手の会世話人代表（小林 郁）.

学会誌編集委員

Silicon Chemistry, Subject Editor.

B-8) 他大学での講義、客員

千葉大学理学部化学科,集中講義「計算機有機化学」, 2003年8月.

筑波大学先端学際領域研究センター併任教授，2002年11月- .

筑波大学TARAセンター, 客員研究員, 2002年1月- .

C) 研究活動の課題と展望

新素材開発において，分子の特性をいかにしてナノスケールの機能として発現させるかは最近の課題である。このために，

炭素を中心とする第２周期元素ばかりでなく大きな可能性をもつ高周期元素およびナノ構造の特性を最大限に活用する分

子の設計と反応が重要である。サイズの大きい分子はさまざまな形状をとれるので，形状の違いにより電子，光，磁気特性ば

かりでなく，空孔の内径を調節することによりゲスト分子との相互作用と取り込み様式も大きく変化させることができる。これら

の骨格に異種原子や高周期元素を加えると，変化のバリエーションを飛躍的に増大させることができる。ナノスケールでの

分子設計理論とコンピューターシミュレーション法を確立し，高い分子認識能をもつナノ分子カプセル，機能性超分子，疑似

タンパク質，デンドリマーおよび伝導性共役高分子を開発する。これらの分子を効率的に合成実現するためには，従来のよ

うに小さい分子から順次組み上げていくのではなく，自己集合的に一度に組織化する機構の解明と理論予測はきわめて重

要である。また，現在の量子化学的手法は，小さな分子の設計や構造，電子状態，反応を精度よく取り扱えるが，ナノスケー

ルでの取り扱いには飛躍的な進展が望まれている。


