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６．研究領域の現状

6-1　論文発表状況
分子研では毎年 Annual Review（英文）を発刊し，これに発表した全ての学術論文のリストを記載している。

論文の発表状況

編集対象期間 ANNUAL REVIEW 原著論文の数 総説等の数

1987.9. 〜 1988.8. 1988 247 39

1988.9. 〜 1989.8. 1989 281 60

1989.9. 〜 1990.8. 1990 320 60

1990.9. 〜 1991.8. 1991 260 23

1991.9. 〜 1992.8. 1992 303 41

1992.9. 〜 1993.8. 1993 298 41

1993.9. 〜 1994.8. 1994 211 26

1994.9. 〜 1995.8. 1995 293 23

1995.9. 〜 1996.8. 1996 332 40

1996.9. 〜 1997.8. 1997 403 41

1997.9. 〜 1998.8. 1998 402 44

1998.9. 〜 1999.8. 1999 401 47

1999.9. 〜 2000.8. 2000 337 30

2000.9. 〜 2001.8. 2001 405 65

2001.9. 〜 2002.8. 2002 489 59

2002.9. 〜 2003.8. 2003 530 45

2003.9. 〜 2004.8. 2004 435 40

2004.9. 〜 2005.8. 2005 402 44

2005.9. 〜 2006.8. 2006 340 21

2006.9. 〜 2007.8. 2007 267 44
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6-2　理論・計算分子科学研究領域

理論分子科学第一研究部門

永　瀬　　　茂（教授）（2001 年 4 月 1 日着任）

A-1)	専門領域：理論化学、計算化学

A-2)	研究課題：

a)	分子のサイズと形状を利用した分子設計と反応

b)	元素の特性を利用した分子設計と反応

c)	ナノサイズ分子の分子理論と量子化学計算

A-3)	研究活動の概略と主な成果

a)	サイズの大きい分子が与える外部空間および内部空間は新しい機能発現として有用である。このために，金属内包

フラーレンの La2@C80 のシリル化による内包金属の二次元ホッピング運動，Sc2C2 を内包した C80 フラーレンの新

規な構造と化学修飾，一次元に並んだ KnC60 を内包したカーボンナノチューブの構造と電子特性，ナフタレンなど

の芳香族化合物のカーボンナノチューブ表面への吸着の選択性へのホールドーピング効果，ZnO ナノチューブの構

造と安定性，AlN ナノワィヤーとカーボンナノチューブあるいは BN ナノチューブからなるナノケーブの構造と電

子特性，外部修飾による金属性カーボンナノチューブと半導体カーボンナノチューブの分離等を理論計算で明らか

にして実験と共同して解明した。金属内包フラーレンの化学修飾と機能化の一連の実験との共同研究の成果は，

Chem. Commun. の表紙や日経サイエンスの記事としても紹介された。

b)	高周期元素は新しい結合と多種多様な機能電子系の宝庫である。このために，典型元素化学で話題のケイ素−ケイ

素三重結合化合物の構造と特異な反応，三重結合に匹敵するほど異常に短いガリウム−ガリウム距離をもつ化合物

の構造，かさ高い置換基に立体保護されたスズおよび鉛の多重結合化合物と単結合化合物の結晶中と溶液中の構

造，炭素置換基に囲まれたスズの超原子価化合物，(ZnO)n クラスターの構造と成長プロセス，ルミフラビンの酸化

状態と還元状態の電子スペクトル等を理論と計算あるいは実験と共同して明らかにした。

c)	ナノ分子系で主題となる超分子，ゲスト−ホスト相互作用，分子認識，自己集合，生理活性などで本質的な役割を

する非共有結合相互作用を上手く取り扱えるように MP2（second-order Møller Plesset perturbation）法の並列高速化

を昨年に引き続き行い，分子の対称性によるスピードアップも整備した。また，SCS（spin-component-scaled）-MP2

法のエネルギー微分計算の並列高速化により，非共有結合相互作用を精度高く取り込んでナノ分子の構造決定およ

び反応経路や遷移構造が計算できるようにした。周期系のバンド計算は，計算コストが低いのとプログラムが容易

なのでほとんど例外なく密度汎関数法によっているのが現状であるが，ナノ系で重要な非共有結合相互作用を取り

扱うことができない。このために，MP2 法による周期境界条件計算の高速並列化のプログラムの作成に着手した。

また，基底状態および励起状態の高精度なエネルギー計算を可能にするために，configuration state function（CSF）

を用いたプロジェクタモンテカルロ（CSF-PMC）法と名付ける理論的スキームをほぼ完成して，この方法の有効性

を簡単な H4 系や LiH の解離反応のテスト計算で確認した。
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B-1)	学術論文

Z. SLANINA and S. NAGASE, “A Computational Characterization of N2@C60,” Mol. Phys. 104, 3167–3171 (2006).

W. SONG, J. LU, Z. GAO, M. NI, L. GUAN, Z. SHI, Z. GU, S. NAGASE, D. YU, H. YE and X. ZHANG, “Structural and 

Electronic Properties of One Dimensional KxC60 Crystal Encapsulated in Carbon Nanotube,” Int. J. Mod. Phys. B 21, 1705–1714 

(2007).

Z. SLANINA, S. -L. LEE, F. UHLIK, L. ADAMOWICZ and S. NAGASE, “Computing Relative Stabilities of Metallo

fullerenes by Gibbs Energy Treatments,” Theor. Chem. Acc. 117, 315–322 (2007).

N. TAKAGI and S. NAGASE, “Effects of Bulky Substituent Groups on the Si–Si Triple Bonding in RSi≡SiR and the Short 

Ga–Ga Distance in Na2[RGaGaR]. A Theoretical Study,” J. Organomet. Chem. (a special issue) 692, 217–224 (2007).

Y. -K. CHOE, S. NAGASE and K. NISHIMOTO, “Theoretical Study of the Electronic Spectra of Oxidized and Reduced 

States of Lumiflavin and Its Derivative,” J. Comput. Chem. 28, 727–739 (2007).

N. TAKAGI and S. NAGASE, “Tin Analogues of Alkynes. Multiply Bonded Structures vs Singly Bonded Structures,” 

Organometallics 26, 469–471 (2007).

B. WANG, S. NAGASE, J. ZHAO and G. WANG, “Structural Growth Sequences and Electronic Properties of Zinc Oxide 

Clusters (ZnO)n (n = 2–18),” J. Phys. Chem. C 111, 4956–4963 (2007).

D. G. FEDOROV, K. ISHIMURA, T. ISHIDA, K. KITAURA, P. PULAY and S. NAGASE, “Accuracy of the Three-Body 

Fragment Molecular Orbital Method Applied to Møller-Plesset Perturbation Theory,” J. Comput. Chem. 28, 1467–1484 

(2007).

Z. SLANINA, F. UHLIK and S. NAGASE, “Computational Evaluation of the Relative Production Yields in the X@C74 Series 

(X = Ca, Sr, and Ba),” Chem. Phys. Lett. 440, 259–262 (2007).

F. UHLIK, Z. SLANINA and S. NAGASE, “Mg@C74 Isomers: Calculated Relative Concentrations and Comparison with 

Ca@C74 ,” Phys. Status Solidi A 204, 1905–1910 (2007).

Z. SLANINA, F. UHLIK, S. LEE, L. ADAMOWICZ and S. NAGASE, “Calculations on Endohedral C-74 Complexes,” J. 

Nanosci. Nanotechnol. 7, 1339–1345 (2007).

Z. SLANINA, F. UHLIK, X. ZHAO, L. ADAMOWICZ and S. NAGASE, “Relative Stabilities of C-74 Isomers,” Fullerenes, 

Nanotubes, Carbon Nanostruct. 15, 195–205 (2007).

R. KINJO, M. ICHINOHE, A. SEKIGUCHI, N. TAKAGI, M. SUMIMOTO and S. NAGASE, “Reactivity of a Disilyne 

RSi≡SiR (R = SiiPr[CH(SiMe3)2]2) toward π-Bonds: Stereospecific Addition and a New Route to an Isolable 1,2-Disilabenzene,” 

J. Am. Chem. Soc. 129, 7766–7767 (2007).

K. ISHIMURA, P. PULAY and S. NAGASE, “New Parallel Algorithm of MP2 Energy Gradient Calculations,” J. Comput. 

Chem. 28, 2034–2042 (2007).

T. WAKAHARA, M. YAMADA, S. TAKAHASHI, T. NAKAHODO, T. TSUCHIYA, Y. MAEDA, T. AKASAKA, M. 

KAKO, K. YOZA, E. HORN, N. MIZOROGI and S. NAGASE, “Two-Dimensional Hopping Motion of Encapsulated La 

Atoms in Silylated La2@C80,” Chem. Commun. 2680–2682 (2007).

Y. IIDUKA, T. WAKAHARA, K. NAKAJIMA, T. NAKAHODO, T. TSUCHIYA, Y. MAEDA, T. AKASAKA, K. YOZA, 

M. T. H. LIU, N. MIZOROGI and S. NAGASE, “Experimental and Theoretical Studies of the Scandium Carbide Endohedral 

Metallofullerene Sc2C2@C82 and Its Carbene Derivative,” Angew. Chem., Int. Ed. 46, 5562–5564 (2007).
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N. TAKAGI and S. NAGASE, “Do Lead Analogues of Alkynes Take a Multiply Bonded Structure?” Organometallics 26, 

3627–3629 (2007).

Z. SLANINA, F. UHLIK, S. -L. LEE, L. ADAMOWICZ and S. NAGASE, “Computed Structure and Relative Stabilities of 

Be@C74,” Int. J. Quantum Chem. 107, 2494–2498 (2007).

D. WANG, J. LU, L. LAI, M. NI, W. N. MEI, G. LI, S. NAGASE, Y. MAEDA, T. AKASAKA, Z. GAO and Y. ZHOU, 

“Effects of Hole Doping on Selectivity of Naphthalene towards Single-Wall Carbon Nanotubes,” Comput. Mater. Sci. 40, 

354–358 (2007).

B. WANG, S. NAGASE, J. ZHAO and G. WANG, “The Stability and Electronic Structure of Single-Walled ZnO Nanotubes 

by Density Functional Theory,” Nanotechnology 18, 345706 (2007).

J. LU, L. LAI, G. LUO, J. ZHOU, R. QIN, D. WANG, L. WANG, W. N. MEI, G. LI, Z. GAO, S. NAGASE, Y. MAEDA, 

T. AKASAKA and D. YU, “Why Semiconducting Single-Wall Carbon Nanotubes Are Separated from Their Metallic 

Counterparts?” Small 3, 1566–1576 (2007).

M. SAITO, S. IMAIZUMI, T. TAJIMA, K. ISHIMURA and S. NAGASE, “Synthesis and Structure of Pentaorganostannate 

Having Five Carbon Substituents,” J. Am. Chem. Soc. 129, 10974–10975 (2007).

Y. MAEDA, M. HASHIMOTO, T. HASEGAWA, M. KANDA, T. TSUCHIYA, T. WAKAHARA, T. AKASAKA, Y. 

MIYAUCHI, Y. MARUYAMA, J. LU and S. NAGASE, “Extraction of Metallic Nanotubes of Zeolite-Supported Single-

Walled Carbon Nanotubes Synthesized from Alcohol,” NANO 2, 221–226 (2007).

Z. SLANINA, F. UHLIK, S. LEE, L. ADAMOWICZ and S. NAGASE, “Computations of Production Yields for Ba@C74 

and Yb@C74,” Mol. Sim. 33, 563–568 (2007).

Z. ZHOU and S. NAGASE, “Coaxial Nanocables of AlN Nanowire Core and Carbon/BN Nanotube Shell,” J. Phys. Chem. C 

111, 18533–18537 (2007).

E. RIVARD, R. C. FISCHER, R. WOLF, Y. PENG, W. A. MERRILL, N. D. SCHLEY, Z. XHU, L. PU, J. C. FETTINGER, 

S. J. TEAT, I. NOWIK, R. H. HERBER, N. TAKAGI, S. NAGASE and P. P. POWER, “Isomeric Forms of Heavier Main 

Group Hydrides: Experimental and Theoretical Studies of the [Sn(Ar)H]2 (Ar = Terphenyl) System,” J. Am. Chem. Soc. 129, 

16197–16208 (2007).

B-2)	国際会議のプロシーディングス

Z. SLANINA, F. UHLIK and S. NAGASE, “Computational Screening of Metallofullerenes for Nanoscience: X@C74 Series 

(X = Ca, Sr, Ba),” 2007 NSTI Nanotechnology Conference and Trade Show-NSTI Nanotech 2007, Technical Proceedings, 

Nano Science and Technology Institute, Cambridge, MA, pp. 489–492 (2007).

B-3)	総説、著書

前田　優、長谷川正、赤阪　健、永瀬　茂, 「単層CNT の化学修飾と分散化」, ナノカーボンハンドブック, 遠藤守信、飯島

澄男監修, エヌ・テイー・エス出版, pp. 253–260 (2007).

土屋敬広、赤阪　健、永瀬　茂, 「金属内包フラーレンの化学修飾」, ナノカーボンハンドブック, 遠藤守信、飯島澄男監修, 

エヌ・テイー・エス出版, pp. 608–613 (2007).
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Z. SLANINA, K. KOBAYASHI and S. NAGASE, “Isomeric Fullerenes and Endofullerenes: Stability Computations on 

Promising Nanoscience Agents,” in Handbook on Theoretical Computational Nanotechnology, M. Rieth, W. Schommers, Eds., 

American Scientific Publishers; Los Angeles, Vol. 8, pp. 457–505 (2007).

B-4)	招待講演

S. NAGASE and N. TAKAGI, “Heavier Group 14 Element Analogues of Alkynes,” Symposium on Practicing Chemistry with 

Theoretical Tools, Hawaii (U.S.A.), January 2007.

永瀬　茂, 「金属内包フラーレンの構造」, 第３２回フラーレン・ナノチューブ総合シンポジウム, 名古屋, 2007年 2月.

永瀬　茂, 「大きな分子の量子化学計算」, 第３回分子・物質シミュレーション中核拠点連携研究会, 岡崎, 2007年 3月.

S. NAGASE, “MP2 Energy and Gradient Calculations,” Molecular Quantum Mechanics: Analytical Gradients and Beyond, 

Budapest (Hungary), May 2007.

永瀬　茂, 「高周期典型元素の特性—多重結合の構造と反応」, 理学研究流動シンポシウム（元素の個性.どう見るか、どう

つくるか、どう使うか）, 東京, 2007年 11月.

S. NAGASE, “MP2 Calculations of Large Molecules,” The 2nd Japan-Czech-Slovakia Joint Symposium for Theoretical/

Computational Chemistry, December 2007.

B-7)	学会および社会的活動

学協会役員、委員

WATOC (World Association of Theoretically Oriented Chemists) Scientific Board.

APACTCC (Asian Pacific Conference on Theoretical & Computational Chemistry) Scientific Board.

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.

学会の組織委員

Korea-Japan Joint Symposium on Theoretical and Computational Chemistry 組織委員長.

The First Asian Pacific Conference on Theoretical & Computational Chemistry 組織委員長.

文部科学省、学術振興会等の役員等

日本学術振興会特別研究員等審査会専門委員.

独立行政法人科学技術振興機構領域アドバイザー .

日本化学会学術賞・進歩賞選考委員会委員.

戦略的創造研究推進事業ERATO 型研究中間評価委員.

学会誌編集委員

Silicon Chemistry, Subject Editor (2001– ).

J. Comput. Chem., Editorial Advisory Board (2004– ).

Mol. Phys., Editorial Board (2006– ).

Theochem, Editorial Board (2007– ).
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B-8)	大学での講義、客員

城西大学大学院, 集中講義「有機物質設計特論」, 2007年 7月19–21日.

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– .

Xi’an Jiaotong University (China), 客員教授, 2005年 10月– .

B-9)	学位授与

溝呂木直美, “Theoretical Study of Structures and Chemical Functionalization of Endohedral Metallofullerenes,” 2007年 3月, 博

士（理学）.

B-10)外部獲得資金

基盤研究(B), 「ケイ素クラスターと遷移金属・炭素混合クラスターの構造解明と成長機構の理論研究」, 永瀬　茂 (1995年–

1997年).

基盤研究(B), 「金属内包フラーレンの構造、物性、生成過程」, 永瀬　茂 (1997年–1999年).

特定領域研究(A), 「インターエレメント多重結合の理論研究」, 永瀬　茂 (1997年–1999年).

特定領域研究(A), 「高周期元素の特性と分子の形を利用した分子設計」, 永瀬茂 (1999年–2001年).

基盤研究(B), 「ナノスケールでの分子設計と反応の理論と計算システムの構築」, 永瀬　茂 (2002年–2003年).

特定領域研究(A), 「高周期元素とナノ柔構造の特性を利用した分子構築の理論と計算」, 永瀬　茂 (2003年–2005年).

特定領域研究(A), 「ナノサイズ分子がもたらす複合的電子系の構造と機能」, 永瀬　茂 (2006年–2009年).

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

分子設計理論と実用的な量子化学計算コンピューターシミュレーション法を確立し，新規な機能性分子を開発する。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。
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信　定　克　幸（准教授）（2004 年 6 月 1 日着任）

A-1)	専門領域：分子物理学、理論化学

A-2)	研究課題：

a)	電子エネルギーの散逸を伴うナノ構造物質の電子ダイナミクス

b)	有機分子で保護された金属クラスターの電子物性

c)	電極反応の理論

A-3)	研究活動の概略と主な成果

a)	実在する分子系は通常，有限温度において周りの環境と相互作用していることが多く，必然的に分子系と周りの環

境との間では熱的エネルギーの出入り（熱的揺らぎ）や電子のやり取り（電子数の揺らぎ）が起こり得る。我々の

グループでは特に電子数の揺らぎを持つ分子，すなわち電子溜めと相互作用している分子系において引き起こされ

る量子多体系ダイナミクスの理論的解明を目標として研究を進めている。先ずこの研究課題を，多電子ダイナミク

スを記述するための方法論の開発と電子エネルギーの量子散逸を取り扱うための理論的手法の開発の問題に大別

し，各々の問題点に焦点を絞った研究を進めている。多電子ダイナミクスの研究においては，レーザーパルス光に

より引き起こされる電子ダイナミクスの詳細な解明を時間依存密度汎関数理論に基づいて行った。最近の成果とし

ては，リング状分子に円偏光レーザーパルスを照射することにより，効率的にリング内に電流を誘起し，同時に磁

気モーメントを発生できることを示した。一方，電子エネルギーの量子散逸の研究においては，表面吸着分子系や

電極反応を電子レベルで記述するための非平衡定常状態理論の開発とその方法論の適用を行った。最近，表面吸

着原子系を記述するための新しい方法論を開発することに成功した。この方法論では表面吸着原子系を有限サイズ

のクラスターで近似しているが，クラスターの端において適切な境界条件を課すことで半無限系であるはずの表面

を正しく記述することが可能となった。

b)	複数の有機分子で保護（又は修飾）された金属クラスターは，裸の金属クラスターとは異なる化学的・物理的性質

（例えば，線形・非線形光学応答，伝導性，磁性，触媒作用，化学反応性など）を示すことから基礎理学・応用科

学両方の観点から盛んに研究されている。本研究では，チオラート分子によって保護された様々な金クラスターを

対象として，その電子構造と光学的性質の解明を行った。従来チオラート分子は金クラスターの表面を覆うような

形で結合すると思われてきたが，我々の研究によると金原子と硫黄原子が１体１で結合した強固な Au–S ネットワー

クを形成し，このネットワーク構造が金チオラートクラスターの安定化の大きな要因であることを明らかにした。

また，金クラスターがチオラート分子と結合することによって，多量体化した金クラスターを形成することができ

ることを理論的に示した。これはボトムアップ的手法により金クラスターを集積化することが可能であることを意

味しており，材料物性科学の観点からも興味深い研究結果を与えることができた。

c)	電極反応は，電子状態理論，溶液論，表面・界面の理論等の分子科学の主要な理論が関与する極めて複雑な研究

対象である。当然，量子論的に正確に電極反応を取り扱うことは非常に難しい。我々は，理論的方法論開発の第一

段階として，有限温度密度汎関数理論に基づく化学ポテンシャル一定の電子状態計算と誘電体モデルによる溶媒和

記述の手法を組み合わせた方法を開発し，電極反応の量子化学的解明を行った。



132　研究領域の現状

B-1)	学術論文

T. IWASA and K. NOBUSADA, “Theoretical Investigation of Optimized Structures of Thiolated Gold Cluster [Au25(SCH3)18]+,” 

J. Phys. Chem. C 111, 45–49 (2007).

K. NOBUSADA and K. YABANA, “Photoinduced Electric Currents in Ring-Shaped Molecules by Circularly Polarized Laser 

Pulses,” Phys. Rev. A 75, 032518 (7 pages) (2007).

Y. KUBOTA and K. NOBUSADA, “Efficient Numerical Method for Calculating Exciton States in Quantum Boxes,” Phys. 

Lett. A 369, 128–131 (2007).

T. IWASA and K. NOBUSADA, “Gold-Thiolate Core-in-Cage Cluster [Au25(SCH3)18] Shows Localized Spins in Charged 

States,” Chem. Phys. Lett. 441, 268–272 (2007).

K. IKEDA, Y. KOBAYASHI, Y. NEGISHI, M. SETO, T. IWASA, K. NOBUSADA, T. TSUKUDA and N. KOJIMA, 

“Thiolate-Induced Structural Reconstruction of Gold Clusters Probed by 197Au Mössbauer Spectroscopy,” J. Am. Chem. Soc. 

129, 7230–7231 (2007).

K. NOBUSADA and T. IWASA, “Oligomeric Gold Clusters with Vertex-Sharing Bi- and Triicosahedral Structures,” J. Phys. 

Chem. C 111, 14279–14282 (2007).

T. YASUIKE and K. NOBUSADA, “Open-Boundary Cluster Model for Calculation of Adsorbate-Surface Electronic States,” 

Phys. Rev. B 235401 (12 pages) (2007).

K. SHIRATORI and K. NOBUSADA, “Finite-Temperature Density Functional Calculation with Polarizable Continuum 

Model in Electrochemical Environment,” Chem. Phys. Lett. 451, 158–162 (2007).

B-2)	国際会議のプロシーディングス

Y. KUBOTA and K. NOBUSADA, “An Efficient Numerical Method for Exciton States in Quantum Boxes,” Comput. Phys. 

Commun. 177, 43 (2007).

K. SHIRATORI and K. NOBUSADA, “Electronic Structure Calculations at Constant Chemical Potential toward the Application 

to Electrochemistry,” Comput. Phys. Commun. 177, 47 (2007).

K. NOBUSADA and K. YABANA, “Electric Currents in Ring-Shaped Molecules Induced by Circularly Polarized Laser 

Pulses,” Comput. Phys. Commun. 177, 54 (2007).

B-4)	招待講演

K. NOBUSADA, “Nonlinear electron dynamics induced by femtosecond laser pulses: Electric currents in ring-shaped molecules,” 

International Symposium on Molecular Science of Ultrafast Electronic Dynamics, Sendai (Japan), May 2007.

信定克幸, 「金属−分子複合系クラスターの電子物性と散逸系電子ダイナミクス」, コンピューターによる材料開発・物質設計

を考える会, 東京, 2007年 4月.

信定克幸, 「特異な構造を持つ金チオラートクラスターの電子物性」, 日本物理学会, 札幌, 2007年 9月.

信定克幸, 「ナノメートルサイズ金属クラスターの電子物性とダイナミクス」, 科学研究費特定領域研究, 東京, 2007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

日本物理学会領域１（原子・分子分野）世話人 (2003–2004).

科学技術振興機構地域振興事業評価委員会専門委員 (2005–2006).

文部科学省科学技術・学術審議会専門委員 (2006– ).

学会の組織委員

分子構造総合討論会プログラム委員 (2001).

日韓共同シンポジウム実行委員 (2005).

総研大アジア冬の学校実行委員 (2005–2006).

理論化学シンポジウム運営委員会代表 (2006– ).

B-8)	大学での講義、客員

筑波大学計算科学研究センター , 共同研究員, 2006年 6月– .

総合研究大学院大学物理科学研究科, 「計算化学」, 2007年 7月18日–7月20日.

B-10)外部獲得資金

奨励研究(A), 「ヘムタンパク質に結合した一酸化炭素分子の振動エネルギー緩和の動力学」, 信定克幸 (2000年–2002年).

基盤研究(C), 「ナノメートルサイズの分子における多電子ダイナミクスの理論的研究」, 信定克幸 (2005年–2007年).

特定領域研究, 「エネルギー散逸を伴う電子ダイナミックスの理論と材料物性」, 信定克幸 (2006年– ).

岩崎ファンド海外研究助成, 「DYNAM 2000 REACTIVE AND NON REACTIVE QUANTUM DYNAMICS」, 信定克幸 

(2000年).

第１回理学未来潮流グラント, 「有限少数多体系における特異な現象の発見とその解釈」, 信定克幸 (2001年–2002年).

松尾学術研究助成金, 「貴金属クラスターの電子・イオンダイナミクスの理論的研究」, 信定克幸 (2002年–2004年).

C)	 研究活動の課題と展望

これまでの分子科学におけるダイナミクスの研究では，多原子系のダイナミクスが主たる研究テーマであったが，最近の実験

の目覚しい進歩により，数フェムト秒からアト秒に至る超高速の多電子ダイナミクスの実時間観測が可能になってきた。しかし

ながら，多電子ダイナミクスの基礎理学的理解は全く十分ではなく，ましてや多電子ダイナミクスが今後，分子科学一般や応

用科学へどのように展開していくのかについて明確な答えを出すことは現状では難しい。そこで我 の々研究グループでは，基

礎理学的理解を目標として，理論解析・数値解析両方の観点から，多電子ダイナミクスの研究を行っている。これまでのとこ

ろ，孤立系分子を対象として多電子ダイナミクスの研究を行ってきたが，最近，周りの環境と相互作用している分子系，特に

電子エネルギーの量子散逸を含む系の多電子ダイナミクスの理論的研究にも着手した。例えば，表面吸着分子や溶媒と相互

作用している分子，ヘテロな分子を多数含む大きな金属クラスター，電極反応などの系において，多電子がどのような振る舞

いをするのか，特に非線形光学応答や電荷移行反応に注目して研究を進めたいと考えている。また，現在進めている研究を

電子ダイナミクスだけに限定せず，スピンダイナミクスや励起子ダイナミクスも含め，分子系における量子多体系ダイナミクス

の実時間解析へと展開する予定である。



134　研究領域の現状

柳　井　　　毅（准教授）（2007 年 1 月 1 日着任）

A-1)	専門領域：量子化学、理論化学、計算化学

A-2)	研究課題：

a)	量子化学的手法に基づく多参照電子状態理論の開発

A-3)	研究活動の概略と主な成果

a)	電子やエネルギーの移動が化学の基本であるなら，我々はそれらの化学プロセスをどのよう記述できるだろうか？

当研究グループでは，化学現象の本質が「電子と電子との複雑な多体相互作用の複雑な量子効果」である化学現

象や化学反応をターゲットに，その高精度な分子モデリングを可能とするような量子化学的な手法開発を目指して

いる。特に着目するのは，多重化学結合と解離，ポリマー，ナノチューブ，生体反応中心などの共役分子の光化学，

金属化合物の電子状態などに表れる「複雑な電子状態」であり，その解明は大変興味が持たれている一方で，理

論的な取り扱いはチャレンジングな問題（多参照問題）である。多参照電子状態を正しく記述するためのキーとな

る物理は，原子間スケールで擬縮退した電子状態に由来する強い電子相関効果であり，この相関効果の問題の複雑

さは分子サイズに対して指数関数的に複雑化し，既存の量子化学計算法ではこの現象を効率よく高精度で計算する

ことができない。当研究では，この複雑な電子状態を扱う強力な新規手法として「正準変換理論（CT 法）」の基礎

理論を確立した。CT 法は，Hamiltonian を指数型の多体演算子でユニタリー変換を行い，強い相関と弱い相関との

相互作用の構造を有効ハミルトニアン H = e–AHeA として構築する。特徴的な点として，複雑な強い相関の構造は，

対応する密度行列を通して取り扱われるため，飛躍的に計算効率がよい。有効ハミルトニアンに現れる高次の電子

相関に関して，三体演算子を低次の多体演算子へと分解する手法を用いて近似的に記述する。発表論文では，従

来型の多参照 CI 法の計算精度を，実行速度で１，２桁高速に再現できることを示した。また，共役π軌道の非局在

的な電子相関を，ab initio 密度行列繰り込み群（DMRG）法の厳密対角化により，多配置 CASSCF 波動関数で記述

するための手法開発を行っている。既に，これまで絶対取扱不可能だと思われたサイズの大規模な CASSCF 計算

を実現している。配置数では 1020~30 の（天文学的）電子配置数を扱い，同時に軌道最適化を行える。C24 までの

ポリアセチレンの全π価電子軌道の CASSCF 計算を行い，その電子励起状態を記述した。

B-1)	学術論文

S. Hirata, T. Yanai, R. J. Harrison, M. Kamiya and P. -D. Fan, “High-Order Electron-Correlation Methods with 

Scalar Relativistic and Spin–Orbit Corrections,” J. Chem. Phys. 126, 024104 (14 pages) (2007).

T. Yanai, R. J. Harrison, T. Nakajima, Y. Ishikawa and K. Hirao, “New Implementation of Molecular Double 

Point-Group Symmetry in Four-Component Relativistic Gaussian-Type Spinors,” Int. J. Quantum Chem. 107, 1382–1389 

(2007).

T. Yanai and G. K-L. Chan, “A Canonical Transformation Theory from Extended Normal Ordering,” J. Chem. Phys. 127, 

104107 (14 pages) (2007).
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B-3)	総説、著書

G. K-L. Chan and T. Yanai, “Canonical Transformation Theory for Dynamic Correlations in Multi-reference Problems,” 

in Advances in Chemical Physics, Vol. 134 “REDUCED-DENSITY-MATRIX MECHANICS: WITH APPLICATION TO 

MANY-ELECTRON ATOMS AND MOLECULES,” D. A. Mazziotti, Ed., Wiley; New York, pp. 343–384 (2007).

B-4)	招待講演

柳井　毅, 「高精度量子化学計算の理論開発： マルチ分解能法と多参照正準変換電子相関理論」, 分子研研究会 「分子科学

における連成シミュレーションの基礎理論と応用」, 岡崎（分子研）, 2007年 6月.

T. YANAI, “Canonical Transformation Theory for Dynamic Correlations in Multireference Problems,” The 3rd Asian Pacific 

Conference on Theoretical & Computational Chemistry, Beijing (China), September 2007.

T. YANAI, “Quantum chemistry with canonical transformation and renormalization group,” The 2nd Japan-Czech-Slovakia 

Joint Symposium for Theoretical/Computational Chemistry, Fukui Institute, Kyoto, December 2007.

B-7)	学会および社会的活動

その他

「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」　理論・計算分子科学コミュニティＷＧメンバー (2007– ).

B-8)	大学での講義、客員

総合研究大学院大学物理科学研究科, 「機能分子基礎理論」, 2007年前期.

C)	 研究活動の課題と展望

当該研究活動で当面課題とする問題は，多重化学結合と解離，ポリマー，ナノチューブ，生体反応中心などの共役分子の光

化学，金属化合物の電子状態などに表れる「複雑な電子状態」であり，理論的な取り扱いはチャレンジングな問題（多参照問題）

である。問題の複雑さは，問題のサイズ（分子サイズ）に対して指数関数的に複雑化するので，この問題を解くのはなかなか

容易ではない。当研究グループが開発を進める「密度行列繰り込み群」および「正準変換理論」は，いままでにない大規模で

プレディクティブな多参照量子化学計算を実現する可能性を秘めている。本年度の成果はそれの可能性を実証することがで

きたが，一方で理論の実装はまだ実験段階にあり，よりリアルな系の定量的な大規模多参照計算を実践するに至っていない。

これまで開発した基礎理論をベースに，ペタスケール大型計算機が間近に利用可能になることを念頭に置きつつ，手法の洗

練された実装，アルゴリズム開発を行う予定である。



136　研究領域の現状

理論分子科学第二研究部門

平　田　文　男（教授）（1995 年 10 月 16 日着任）

A-1)	専門領域：理論化学、溶液化学

A-2)	研究課題：

a)	溶液内分子の電子状態に対する溶媒効果と化学反応の理論

b)	溶液中の集団的密度揺らぎと非平衡化学過程

c)	生体高分子の溶媒和構造の安定性に関する研究

d)	界面における液体の統計力学

A-3)	研究活動の概略と主な成果

	 当研究グループでは統計力学理論に基づき液体・溶液の構造，ダイナミクス，相転移を含む熱力学挙動，およびそ

の中での化学反応を解明する理論の構築を目指して研究を進めている。特に，最近は様々な界面における液体の構

造とそこにおける化学過程に着目しており，電極−溶液界面，気液界面，液液界面，炭素細孔界面，生体分子界面

における溶液の構造を分子レベルで解明して来た。これらの溶液界面は触媒や酵素に典型的に見られるように化学

反応の反応場として重要な役割を演じている。溶液界面は極めて不均一な構造をしており「平均場」近似を基礎と

する従来の統計力学が最も苦手とするところであった。しかしながら，最近，我々は液体の統計力学のひとつであ

る３次元 RISM 理論が蛋白質内部の狭い空間に閉じ込められた小分子の分布を実験（Ｘ線や中性子回折）を越える

分解能で記述できることを見出した。これは酵素反応やイオンチャネルなど生命現象の素過程で重要な役割を演じ

る「分子認識」の問題が統計力学の対象になったことを意味する歴史的な発展である。以下に，本年度の主な成果

として水分子透過チャネルであるアクポリンとセルロース分解酵素に関する研究を紹介する。

a)	アクアポリン（水チャネル）の水透過機構の解明：アクアポリンは４個の分子チャネルからなる複合チャネルであ

るが，水分子を透過することにより細胞内の水の濃度を調節する重要な蛋白質である。このチャネルの水分子透過

機構（特に，ゲーテイングのメカニズム）を解明するためにはチャネル内部の水分子の分布を求める必要があるが，

現在の実験の分解能では蛋白質の構造と水分子の分布の相関を求めることは極めて難しい。我々は３次元 RISM 理

論を用いて，結晶構造が決定しているアクアポリン（AQPZ）の４つの構造に関して，そのチャネル内部の水分子

の分布を決定することに初めて成功した。これらの４つのうちひとつは水分子を透過している時の構造であり，他

の３つは透過しない時のそれである。水の分布関数の解析から，チャネルを構成しているひとつのアミノ酸残基

（R189）の配向がチャネルの開閉機能（ゲーテイング）に関わっていることを明らかにした。［Chem. Phys. Lett. 449, 

196 (2007) に既報］

b)	セルロース分解酵素の反応中間体を理論的に同定：セルロース（糖鎖高分子）から単糖類を生成するプロセスは太

陽エネルギーを有効に利用する上でその鍵となる化学過程であり，それを実現する最も効率の良い方法は酵素反応

であると考えられる。この反応は加水分解反応であり，セルロースとともに水分子もひとつの基質であるため，酵

素（蛋白質）内の水分子の位置が反応機構の解明に本質的意義を有する。しかしながら，実験的に酵素内の水分

子の位置を決定することは不可能に近い。その理由はこの水分子が「反応中間体」であり，反応によって消滅して

しまうからである。我々は，Ｘ線結晶構造解析から得られたセルロースオリゴマー（６量体）とセルロース分解酵
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素の複合錯体を水に浸し，その周辺および活性部位における水分子の分布を３次元 RISM 理論により求めた。その

結果，活性部位を構成する二つのグルタミン酸（Glu186 と Glu359）のカルボニル酸素および糖鎖のグリコシド酸

素からの水素結合距離内に水分子の強いピークを見出した。我々はこの水分子がグリコシド結合を求核的に攻撃す

る基質であると結論した。［J. Am. Chem. Soc. (Communication) に投稿中］

B-1)	学術論文

A. E. KOBRYN and F. HIRATA, “Statistical-Mechanical Theory of Ultrasonic Absorption in Molecular Liquids,” J. Chem. 

Phys. 126, 044504 (2 pages) (2007).

T. IMAI, R. HIRAOKA, A. KOVALENKO and F. HIRATA, “Locating Missing Water Molecules in Protein Cavities by the 

Three-Dimensional Reference Interaction Site Model Theory of Molecular Solvation,” Proteins: Struct., Funct., Bioinf. 66, 

804–813 (2007).

Y. IKUTA, Y. MARUYAMA, M. MATSUGAMI and F. HIRATA, “Probing Cations Recognized by a Crown Ether with the 

3D-RISM Theory,” Chem. Phys. Lett. 433, 403–408 (2007).

A. TANIMURA, A. KOVALENKO and F. HIRATA, “Structure of Electrolyte Solutions Sorbed in Carbon Nanospaces, 

Studied by the Replica RISM Theory,” Langmuir 23, 1507–1517 (2007).

T. YAMAZAKI, T. IMAI, F. HIRATA and A. KOVALENKO, “Theoretical Study of the Cosolvent Effect on the Pratial Molar 

Volume Change of Staphylococcal Nuclease Associated with Pressure Denaturation,” J. Phys. Chem. B 111, 1206–1212 

(2007).

N. YOSHIDA, S. PHONPHANPHANEE and F. HIRATA, “Selective Ion-Binding by Protein Probed with the Statistical 

Mechanical Integral Equation Theory,” J. Phys. Chem. B 111, 4588–4595 (2007).

Y. IKUTA, Y. MARUYAMA, F. HIRATA and S. TOMODA, “Theoretical Study of Solvent Effect on Diastereo Selectivity 

in Protonation of Methyl 3-Fluorobutanoate Anion by Ethanol: Application of the 3D-RISM Theory,” THEOCHEM 811, 

183–190 (2007).

T. IMAI, S. OHYAMA, A. Kovalenko and F. HIRATA, “Theoretical Study of the Partial Molar Volume Change Associated 

with Pressure-Induced Structural Transition of Ubiquitin,” Protein Sci. 16, 1927–1933 (2007).

T. IMAI, H. HARANO, M. KINOSHITA and A. KOVALENKO, “A Theoretical Analysis on Changes in Thermodynamic 

Quantities upon Protein Folding: Essential Role of Hydration,” J. Chem. Phys. 126, 225102 (9 pages) (2007).

T. IMAI, R. HIRAOKA, T. SETO, A. KOVALENKO and F. HIRATA, “Three-Dimensional Distribution Function Theory 

for the Prediction of Protein-Ligand Binding Sites and Affinities: Application to the Binding of Noble Gases to Hen Egg-White 

Lysozyme in Aqueous Solution,” J. Phys. Chem. B 111, 11585 (2007).

T. MIYATA and F. HIRATA, “Combination of Molecular Dynamics Method and 3d-RISM Theory for Conformational Sampling 

of Large Flexible Molecules in Solution,” J. Comptut. Chem. 10.1002/jcc. 20844.

S. PHONPHANPHANEE, N. YOSHIDA and F. HIRATA, “A Statistical Mechanics Study on Equilibrium Water Distribution 

in the Channel of Aquaporin,” Chem. Phys. Lett. 449, 196–201 (2007).

S. -H. Chong, M. Aichele, H. Meyer, M. Fuchs and J. Baschnagel, “Structural and Conformational Dynamics 

of Supercooled Polymer Melts: Insights from First-Principles Theory and Simulations,” Phys. Rev. E 76, 051806 (22 pages) 

(2007).
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T. Miyata, “Reference Interaction Site Model Study on the Anomeric Equilibrium of D-Glucose in Aqueous Solution,” Cond. 

Matt. Phys. 10, 433–439 (2007).

N. Yoshida, “Analytical Free Energy Gradient for the Molecular Ornstein-Zernike Self-Consistent-Field Method,” Cond. 

Matt. Phys. 10, 363–372 (2007).

Y. Maruyama, M. Matsugami and Y. Ikuta, “Probing Cations Recognized by a Crown Ether with the 3D-RISM 

Theory. II. 18-Crown-6 Ether,” Cond. Matt. Phys. 10, 315–322 (2007).

B-3)	総説、著書

F. HIRATA, “Condensed Matter Physics (Ukrane),” volume 10, number 3 & 4 (2007). (special issues dedicated to the 60th 

anniversary of Fumio Hirata)

B-4)	招待講演

平田文男, 「グリッド環境を利用したこれからの計算化学」, NAREGI シンポジウム 2007, 東京（一橋記念講堂）, 2007年 2月.

平田文男, 「RISM: today & Future」, 「RISM 理論の新展開」研究会, 岡崎コンファレンスセンター , 2007年 3月.

平田文男, 「分子の言葉で綴る生命現象の理論：現状と課題」, 日本化学会第８７春期年会, 第二次先端ウオッチングイブニン

グセッション「生命分子科学の進展」, 関西大学千里山キャンパス, 2007年 3月.

F. HIRATA, “Molecular Recognition Realized by the 3D-RISM Theory,” 60th Birthday lecture tour in USA, UC San Diego, 

Univ. Houston, Texas University Rutgers University, Austin (U.S.A.) April 2007.

平田文男, 「生命現象の素過程としての分子認識」, 九州工業大学生命情報工学科バイオサーモプロジェクト, 九州工業大学, 

2007年 10月.

F. HIRATA, “Molecular Recognition Realized by the Statistical Mechanics Theory,” 9th International Symposium on Polymers 

for Advanced Technologies (PAT2007), Shanghai (China), October 2007.

F. HIRATA, “A grand challenge application for the next-generation supercomputer in the soft nano-science,” First French-

Japanese Workshop “Petascale Applications, Algorithms and Programming(PAAP),” RIKEN (Tokyo), November 2007.

吉田紀生, 「3D-RISM 理論の生体分子への応用 The application of 3D-RISM theory to biomolecule」, 科学研究費補助金特定

領域研究「次世代量子シミュレータ・量子デザイン手法の開発」 A02班主催ミニワークショップ 大規模・高精度電子状態計

算手法に関する研究会Ⅱ, （独）物質・材料研究機構, つくば市, 2007年 7月.

B-6)	受賞、表彰

平田文男, 日本化学会学術賞 (2001).

佐藤啓文, 日本化学会進歩賞 (2002).

B-7)	学会及び社会的活動

学協会役員、委員

溶液化学研究会運営委員長 (2004– ).

学会誌編集委員

Phys. Chem. Commun., Advisary Board.

Theoretical and Computational Chemistry, 編集委員.
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Condensed Matter Physics, Editorial Board.

J. Chem. Phys., Editorial Board (2007–2010).

その他

超高速コンピュータ網形成プロジェクト「ナノサイエンス実証研究」拠点長 (2003–2007).

最先端・高性能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エアの研究開発」拠点長 (2006– ).

B-8)	大学での講義、客員

名古屋大学大学院理学研究科, 集中講義「液体の統計力学：構造とダイナミクス」, 7月23日–7月25日.

B-10)外部獲得資金

重点領域研究（公募）, 「電極の原子配列を考慮した電極－溶液界面の統計力学理論」, 平田文男 (1997年–1999年).

特定領域研究（公募）, 「理論的アプローチによる繊維金属を含む生体内化学反応の解明」, 佐藤啓文 (1999年–2001年).

奨励研究(A), 「溶液内分子の核磁気共鳴スペクトルに対する非経験的手法に基づく理論の開発」, 佐藤啓文 (1999年–2001

年).

基盤研究(B), 「化学反応に対する溶媒効果の分子論」, 平田文男 (2000年–2003年).

特定領域研究（計画）, 「統計力学密度汎関数理論に基づく液液界面構造の解明」, Andriy Kovalenko (2001年–2004年).

特定領域研究（計画）, 「生体内化学過程の統計力学理論」, 平田文男 (2003年–2007年).

若手研究(B), 「過冷却状態における分子性液体の動的不均一性に関する理論的及び計算機を用いた研究」, 鄭誠虎 (2005年–

2007年).

C)	 研究活動の課題と展望

我 は々過去数年の研究において「分子認識の理論」とも呼ぶべき新しい統計力学理論を構築しつつある。それは溶液内の超

分子や蛋白質などによる分子認識（複合体形成）過程を第一原理的に実現する方法論である。しかしながら，現在までの理

論では十分に取り扱うことができない問題がある。それは蛋白質の構造揺らぎと共役した機能発現過程（化学過程）である。

酵素反応やイオンチャネルなど蛋白質の機能発現においては基質分子を蛋白内に取り込む過程（分子認識）が重要であるが，

このプロセスは単に「鍵と鍵孔」のような機械的なフィッテイング過程ではない。例えば，酵素反応の場合，酵素の反応ポケッ

ト周辺の構造が変化して，基質を取り込む現象は実験的にも良く知られている。また，イオンチャネルにイオンを取り込む際

の「ゲーテイング」という機構も同様の構造揺らぎによって実現される。このような蛋白質の構造揺らぎと共役した化学過程を

取り扱うために，溶液のダイナミクスと共役した蛋白質の構造揺らぎを記述する理論の発展は今後の重要な課題である。

このような理論を発展させる上で，構造揺らぎのスケールに応じて二つの方向が考えられる。ひとつは蛋白質のフォールデイ

ングのようにグローバルな構造揺らぎを追跡する場合で，この場合は構造変化の時間的分解能よりはそのグロバールな安定

構造を探索することが重要である。この問題に対して我 は々すでに 3D-RISM 理論と拡張アンサンブル法を組み合わせた方

法論を提案しており，最近，分子動力学法と組み合わせた新しい方法論を開発した。一方，酵素反応の反応速度を追跡す

る場合のように，蛋白質の比較的速い構造揺らぎが関与する場合には，溶液のダイナミクスと蛋白質の構造揺らぎとの動的相

関を記述する理論が必要である。我 は々一般化ランジェヴァン理論と3D-RISM/RISM 理論を結合した新たな理論の開発に

着手する予定である。



140　研究領域の現状

米　満　賢　治（准教授）（1996 年 2 月 1 日着任）

A-1)	専門領域：物性理論

A-2)	研究課題：

a)	有機塩 (EDO-TTF)2PF6 の光誘起電荷新秩序とコヒーレンスのプローブ依存

b)	スピン・パイエルス絶縁体の光誘起ポーラロン状態とスピン電荷結合励起

c)	α型およびθ型有機塩 (BEDT-TTF)2X の電荷秩序相転移の詳細比較

d)	金属絶縁体界面を通した電荷輸送特性の絶縁機構による違い

A-3)	研究活動の概略と主な成果

a)	擬１次元 1/4 フィリング系の有機塩 (EDO-TTF)2PF6 は，(0110) 型電荷秩序をもつ絶縁相において光照射すると伝導

度が桁違いに上がるため，光誘起絶縁体金属転移とみなされてきた。しかし，光誘起伝導度スペクトルの形状は高

温金属相のそれと大きく異なり，謎であった。そこで従来のパイエルス・ホルシュタイン・ハバード模型を拡張し，

π電子間の長距離クーロン相互作用とアニオンによる電子格子相互作用を考慮した。これらは，平衡状態の性質を

ほとんど変えないように繰り込むことが可能だが，光誘起ダイナミクスを本質的に変える。観測されている過渡ス

ペクトルを再現するパラメタでは，(1010) 型の新たな電荷秩序とキャリアーが光照射により生成されていた。スペ

クトルは高エネルギーではコヒーレントに，低エネルギーではインコヒーレントに振動しており，これも実験を再

現する。これは観測するエネルギーに対応して，電子運動のスケールが違うことによる。

b)	１次元スピン・パイエルス絶縁体の K-TCNQ は，光照射により二量化が弱まりギャップが減少する様子が理論的

によく説明されていたが，光照射直後に現れるギャップ内状態の起源が謎であった。格子緩和を必要としない純粋

に電子的な瞬時の変化だとすると，伝導度スペクトルのドルーデ成分がないことと矛盾する。そこで，パイエルス

型とホルシュタイン型の電子格子相互作用を考慮し，格子緩和の強さを変えながら伝導度スペクトルを計算した。

ギャップ内状態のエネルギーを再現するにはパイエルス型の格子歪みが必要なことをつきとめた。ギャップ内状態

は，格子自由度がなければ分離しているスピンと電荷の結合した励起状態であることを，励起エネルギーおよびス

ピン密度と電荷密度の相対分布の解析評価から示した。

c)	２次元 1/4 フィリング系のα型およびθ型の BEDT-TTF 塩は，ともに長距離クーロン相互作用が効いて，低温で電

荷秩序をもつ。しかしθ型は電子格子相互作用なしでは，低温での結晶構造も水平ストライプ型の電荷秩序も再現

されないこと，特に分子回転によるトランスファー積分の変調が効くこと，α型は電子格子相互作用の影響が小さ

いことを示してきた。どちらの塩も不連続転移をするが，θ型はとびが大きく，α型はとびが小さいことも理論的

に再現できた。θ型では高温で３倍周期の電荷相関をもつことと関係している。これらにより電荷秩序の光誘起融

解ダイナミクスにおける格子効果を計算するための基礎データを得られた。

d)	金属と絶縁体を接すると一般に仕事関数が異なるためにショットキー障壁が生じる。通常のバンド絶縁体の場合は，

電圧の向きによって電流の絶対値が大きく変わる整流作用が現れ，モット絶縁体の場合は，整流作用が抑制される

ことを示してきた。しかし，界面付近のポテンシャル変化を求める際に，これまで収束が悪く電流を過小評価して

いた。これを回避するため，ポワソン方程式を解く際に電子密度とポテンシャルの関係を仮定することにより解析

的に解を求め，それを用いた量子的時間発展計算を行った。バンド絶縁体とモット絶縁体の電流電圧特性を実験結

果と比較し，非常に良い一致をみた。
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B-1)	学術論文

Y. TANAKA and K. YONEMITSU, “Effects of Electron-Lattice Coupling on Charge Order in θ-(ET)2X,” J. Phys. Soc. Jpn. 

76, 053708 (5 pages) (2007).

S. MIYASHITA and K. YONEMITSU, “Charge Ordering in θ-(BEDT-TTF)2RbZn(SCN)4: Cooperative Effects of Electron 

Correlations and Lattice Distortions,” Phys. Rev. B 75, 245112 (6 pages) (2007).

N. MAESHIMA and K. YONEMITSU, “Charge-Transfer Excitations in One-Dimensional Dimerized Mott Insulators,” J. 

Phys. Soc. Jpn. 76, 074713 (5 pages) (2007).

H. INOUE and K. YONEMITSU, “Relaxation Process in the Photoinduced Neutral-Ionic Paraelectric–Ferroelectric Phase 

Transition in Tetrathiafulvalene-p-Chloranil,” Phys. Rev. B 75, 235125 (13 pages) (2007).

K. YONEMITSU and N. MAESHIMA, “Photoinduced Melting of Charge Order in a Quarter-Filled Electron System Coupled 

with Different Types of Phonons,” Phys. Rev. B 76, 075105 (6 pages) (2007).

K. YONEMITSU, N. MAESHIMA and T. HASEGAWA, “Suppression of Rectification at Metal–Mott-Insulator Interfaces,” 

Phys. Rev. B 76, 235118 (7 pages) (2007).

B-2)	国際会議のプロシーディングス

N. MAESHIMA and K. YONEMITSU, “Theory of Optical Responses of Photoexcited Halogen-Bridged Metal Complexes 

in Different Insulating Phases,” Multifunctional Conducting Molecular Materials, G. Saito, F. Wudl, R. C. Haddon, K. Tanigaki, 

T. Enoki, H. E. Katz and M. Maesato, Eds., RSC; Cambridge, 185–188 (2007).

K. YONEMITSU, “Mechanism of Ambipolar Field-Effect Transistors on One-Dimensional Organic Mott Insulators,” 

Multifunctional Conducting Molecular Materials, G. Saito, F. Wudl, R. C. Haddon, K. Tanigaki, T. Enoki, H. E. Katz and M. 

Maesato, Eds., RSC; Cambridge, 276–281 (2007).

B-3)	総説、著書

米満賢治 , 「光で電子を一斉に動かし物性を変えるしくみの理論」, 光アライアンス（Optical Alliance） 18, No.7, 29–33 (2007).

B-4)	招待講演

米満賢治 , 「強相関電子系としての分子性物質の非平衡協力現象」, 第２２回日本原子力研究開発機構・兵庫県立大学合同コ

ロキウム, SPring-8, 2007年 2月.

K. YONEMITSU, “Theoretical Approaches to Photoinduced Phase Transition Dynamics,” 2nd France-Japan Advanced School 

on Chemistry and Physics of Molecular Materials, Tokyo (Japan), March 2007.

K. YONEMITSU and N. MAESHIMA, “Photoinduced Melting Dynamics in Spin-Peierls and Charge-Ordered Systems,” 

4th Japan-France Symposium on Molecular Materials: Electronics, Photonics and Spintronics, Tokyo (Japan), March 2007.

米満賢治、前島展也, 「1/4 フィルド電子系の電荷秩序に対する異なるフォノンの役割と光誘起融解ダイナミクス」, 物質科学セ

ミナー , 東京工業大学, 2007年 4月.

米満賢治 , 「光誘起相転移ダイナミクスの理論：秩序の融解と過渡スペクトル」, 「分子性導体の機能・構造相関の研究と放射

光利用」研究会, SPring-8, 2007年 6月.
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K. YONEMITSU, “Photoinduced Melting of Charge and Lattice Orders Viewed from Theoretical Transient Spectra,” Pre-

conference “Photoinduced Phase Transition” Seminar, Wroclaw (Poland), June 2007.

K. YONEMITSU, “Photoinduced Charge Order and Melting Dynamics in Quarter-Filled Organic Conductors,” 9th China-

Japan Joint Symposium on Conduction and Photoconduction in Organic Solids and Related Phenomena, Beijing (China), 

October 2007. 

K. YONEMITSU, “Suppressed Rectification and Ambipolar Field-Effect Injections through Metal–Mott-Insulator Interfaces,” 

Oak Ridge National Laboratory Materials Science and Technology Seminar, Oak Ridge (U.S.A.), November 2007.

K. YONEMITSU, “Photoinduced Charge Order and Melting Dynamics in 1/4-Filled Organic Conductors,” International 

Meeting of Japan-France Core-to-Core Project, Rennes (France), December 2007.

B-7)	学会および社会的活動

学協会役員、委員

日本物理学会名古屋支部委員 (1996–1997, 1998–2000).

日本物理学会第５６期代議員 (2000–2001).

日本物理学会領域７（分子性固体・有機導体分野）世話人 (2003–2004).

日本物理学会第６３期～第６４期代議員 (2007– ).

学会誌編集委員

日本物理学会誌, 編集委員 (1998–1999).

Journal of the Physical Society of Japan, 編集委員 (2006– ).

B-10)外部獲得資金

奨励研究(A), 「二バンド系における強相関電子相と次元クロスオーバー」, 米満賢治 (1998年–1999年).

基盤研究(C), 「低次元分子性導体の電荷秩序と絶縁機構, 光誘起非線型ダイナミクス」, 米満賢治 (2000年–2002年).

基盤研究(C), 「分子性物質の光誘起相転移と非平衡秩序形成」, 米満賢治 (2003年–2006年).

特定領域研究（計画研究）, 「極限環境下の分子性導体における集団的な電荷ダイナミクスの理論」, 米満賢治 (2003年–2007

年).

基盤研究(C), 「分子性低次元導体の光誘起相転移動力学の理論」, 米満賢治 (2007年–2010年).

C)	 研究活動の課題と展望

これまで強相関電子系としての分子性物質が非平衡状態において発現する機能やダイナミクスを中心に研究してきた。現実

に重要でありながら強相関電子系としては取り扱いが難しいものとして緩和過程がある。系と熱浴の結合でなく，系そのもの

の性質が緩和速度に影響している可能性が，光誘起ダイナミクスに関して示唆されながら，まだ誰も答えられていない。また，

金属絶縁体界面を通した電荷輸送について，これまで量子的時間発展に基づいた計算を行ってきた。しかし，定常状態を扱

うには金属電極や摂動の導入に無限大を考慮する必要がある。これらに共通の課題は，数値計算の可能な有限系での非平

衡ダイナミクスと無限系との関係である。これらにアプローチすべく，解析的な方法と数値計算を組み合わせることを考えて

いる。界面を通した輸送については電流のほかに熱流を，非平衡環境を与えるものとして電場のほかに温度勾配をも含め，よ

り広い視点から電子系の非平衡ダイナミクスを研究していく。
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計算分子科学研究部門

岡　崎　　　進（教授）（2001 年 10 月 1 日着任）

A-1)	専門領域：計算化学、理論化学、計算機シミュレーション

A-2)	研究課題：

a)	溶液中における溶質分子振動量子動力学の計算機シミュレーション

b)	溶液中におけるプロトン移動の量子動力学

c)	水溶液中における両親媒性溶質分子の自己集合体生成

A-3)	研究活動の概略と主な成果

a)	分子振動ポピュレーション緩和や振動状態間デコヒーレンスなど，溶液中における溶質の量子動力学を取り扱うこ

とのできる計算機シミュレーション手法の開発を進めている。これまですでに，調和振動子浴近似に従った経路積

分影響汎関数理論に基づいた方法論や，注目している溶質の量子系に対しては時間依存のシュレディンガー方程式

を解きながらも溶媒の自由度に対しては古典的なニュートンの運動方程式を仮定する量子－古典混合系近似に従っ

た方法論を展開してきているが，これらにより，溶液中における量子系の非断熱な時間発展を一定の近似の下で解

析することが可能となった。今年度は特に，溶質の状態間のエンタングルメントを解析し得る方法論を確立すべく

定式化を行い，数値計算プログラムの開発に着手した。

b)	量子－古典混合系近似に基づいて，水溶液中における分子内プロトン移動の量子動力学シミュレーションによる検

討を進めている。状態間デコヒーレンスの速い系を有効に記述し得るサーフィスホッピングの枠組みの中で，シミュ

レーションに用いられる運動方程式に関して，前年の透熱表示に引き続き，今年度は断熱表示による書き下し等方

法論の確立に努めた。モデル系に対する予備的な計算では，振動励起に端を発する熱的な活性化過程を経るプロ

セスと，トンネリングによるプロセスとが系の条件に応じて自然に生じるシミュレーションを実現している。これ

により，プロトンの移動と溶媒分子の運動との相関など，移動機構についての動的解析が可能となる。今年度は特

に，断熱表示での注目している系と溶媒に対する運動方程式を導出し，モデル計算を行った。

c)	ミセルや二重層膜に代表されるような水溶液中における両親媒性溶質分子の集団的な自発的構造形成に対するシ

ミュレーション手法を確立することを目的として，自由エネルギー計算を含めた大規模 MD 計算を行っている。こ

れまでに，特に大規模な MD 計算を効率よく実行することを可能とするため，原子数にして百万個オーダーの計算

が可能な高並列汎用 MD 計算プログラムの開発を行ってきた。今年度は特に，両親媒性分子が水溶液中に生成す

る球状ミセルに対して熱力学的積分法に基づいたシミュレーションを行い，ミセルの疎水核中への分子の取り込み

について検討を行った。また，コレステロールを含む脂質二重層膜に対する MD 計算を行い，NMR 実験との関係

においてプロトンの関わる結合の回転の相関関数を求めた。

B-1)	学術論文

Y. Okamoto, T. Mikami, N. Yoshii and S. Okazaki, “A Molecular Analysis of the Vibrational Energy Relaxation 

Mechanism of the CN– Ion in Water Based upon Path Integral Influence Functional Theory Combined with a Dipole Expansion 

of the Solute–Solvent Interaction,” J. Mol. Liq. 134, 34–39 (2007).
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N. Yoshii and S. Okazaki, “Free Energy of Water Permeation into Hydrophobic Core of Sodium Dodecyl Sulfate Micelle 

by Molecular Dynamics Calculation,” J. Chem. Phys. 126, 096101 (3 pages) (2007).

S. Kajimoto, N. Yoshii, J. Hobley, H. Fukumura and S. Okazaki, “Electrostatic Potential Gap at the Interface 

between Triethylamine and Water Phases Studied by Molecular Dynamics Simulation,” Chem. Phys. Lett. 448, 70–74 

(2007).

N. Yoshii and S. Okazaki, “A Molecular Dynamics Study of Structure and Dynamics of Surfactant Molecules in SDS 

Spherical Micelle,” Cond. Matt. Phys. 4, 573–578 (2007).

B-4)	招待講演

N. Yoshii and S. Okazaki, “A molecular dynamics study of free energy of micelle formation in water,” 62nd Calorimetry 

Conference held jointly with The Japan Society of Calorimetry and Thermal Analysis (Calcon 2007), Hawaii (U.S.A.), August 

2007.

B-7)	学会および社会的活動

学協会役員、委員

分子シミュレーション研究会幹事 (1998– ).

理論化学研究会世話人会委員 (2002– ).

溶液化学研究会運営委員 (2004– ).

文部科学省、学術振興会等の役員等

日本学術振興会第 139委員会委員 (2000– ).

総合科学技術会議分野別推進戦略総合PT　情報通信PT 研究開発領域検討会委員 (2008– ).

学会誌編集委員

分子シミュレーション研究会「アンサンブル」, 編集委員長 (2004– ).

B-8)	大学での講義、客員

国立情報学研究所, 客員教授.

名古屋大学, 客員教授.

C)	 研究活動の課題と展望

溶液のような多自由度系において，量子化された系の動力学を計算機シミュレーションの手法に基づいて解析していくために

は，少なくとも現時点においては何らかの形で新たな方法論の開発が要求される。これまでに振動緩和や量子液体について

の研究を進めてきたが，これらに対しては，方法論の確立へ向けて一層の努力を続けるとともに，すでに確立してきた手法の

精度レベルで解析可能な現象や物質系に対して具体的に計算を広げていくことも重要であると考えている。また，電子状態

緩和や電子移動反応への展開も興味深い。

一方で，超臨界流体や生体系のように，古典系ではあるが複雑であり，また巨大で時定数の長い系に対しては計算の高速化

が重要となる。これには，方法論そのものの提案として実現していく美しい方向に加えて，グリッドコンピューティングなど計

算アルゴリズムの改良やさらには現実の計算機資源に対する利用効率の高度化にいたるまで様 な々レベルでのステップアッ

プが求められる。このため，複雑な系に対する計算の実現へ向けた現実的で幅広い努力が必要であるとも考えている。
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斉　藤　真　司（教授）（2005 年 10 月 1 日着任）

A-1)	専門領域：理論化学

A-2)	研究課題：

a)	過冷却水のダイナミクス、多孔質媒体中の粒子のガラス転移の理論研究

b)	生体高分子における構造揺らぎと反応の理論研究

c)	多次元分光法による凝縮系ダイナミクスの理論研究

A-3)	研究活動の概略と主な成果

a)	液体を急冷すると，融点で結晶化せずに過冷却液体さらにはガラスとなる。水においては，２種類以上のアモルファ

ス状態が存在し，その密度揺らぎは非常に興味深い。我々は，分子動力学計算を用い過冷却水の構造・密度・エ

ネルギー揺らぎの解析を進めている。また，薄膜や多孔質媒体などの制限空間におけるガラス転移に関する研究も

進めている。バルク状態で液体相であっても，固定粒子の増加とともに運動が遅くなりガラス相に変化すること，

固定粒子の密度により２種類のガラス転移が存在することを明らかにした。さらに，パーコレーション閾値に近い

非常に高い固定粒子密度において，流動粒子密度を増やすと自由体積が減少するにも関わらずガラス相から液体相

に転移し，さらに流動粒子密度を増やすと再びガラス相になるリエントラント現象があることを明らかにした。

b)	GTP 結合タンパク質 Ras は癌原遺伝子産物として知られたシグナル伝達タンパク質である。GTP と結合した活性

型の Ras は Raf などの標的タンパク質に結合し，シグナルを下流に送ることにより細胞増殖が進み，GTP が加水分

解され GDP となると Ras は不活性型となる。GTP の加水分解が抑制され Ras が活性型に固定されると，細胞増殖

が異常に続き癌となる。これまでの実験研究から，加水分解の前後で Ras が構造変化することが知られている。我々

は，GTP 加水分解反応前後の構造や揺らぎの変化が，どのように反応（機能発現）に影響しているか分子動力学法，

電子状態計算を用い調べている。その結果，GAP の結合により加水分解反応に関わる水分子の動きが抑制され，

反応の妨げとなる揺らぎを抑えていること等が明らかとなってきた。現在，反応機構の解析も進めている。

c)	凝縮系のダイナミクスを解析法として，多次元分光法の理論解析を進めている。我々は，２次元赤外分光法により

水の分子間運動の理論研究を行っている。その結果，衡振運動の相関が約 110 fs で喪失すること，また，約 180 fs

で衡振運動から分子間並進運動へ緩和することを明らかにした。さらに，非調和性の強い水の分子間並進運動が，

これら運動の相関の喪失および緩和に大きな影響を及ぼしていることを明らかにした。このように，水中の速い緩

和が，高速な衡振運動の存在だけによるものではなく，衡振運動に比べ３倍以上も遅い分子間並進運動によって引

き起こされることを明らかにした。

B-1)	学術論文

M. Kamiya, S. Saito and I. Ohmine, “Proton Transfer and Associated Molecular Rearrangements in Photocycle of 

Photoactive Yellow Protein; Role of Water Molecular Migration on Proton Transfer Reaction,” J. Phys. Chem. B 111, 2948–2956 

(2007).

B-4)	招待講演

S. Saito, “Theoretical Two-Dimensional Spectroscopy of Water,” Japan-Korea Symposium, Jeju (Korea), July 2007.
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S. Saito, “Theoretical Two-Dimensional Spectroscopy of Water,” Joint Conference of JMLG/EMLG Meeting 2007 and 30th 

Symposium on Solution Chemistry of Japan, Fukuoka (Japan), November 2007.

B-7)	学会および社会的活動

学協会役員、委員

理論化学討論会世話人会委員 (2002– ).

分子シミュレーション研究会幹事 (2007– ).

日本化学会東海支部幹事 (2007– ).

B-8)	大学での講義、客員

名古屋大学理学部, 「物理化学基礎」, 2007年前期.

総合研究大学院大学物理科学研究科,「機能分子基礎理論」, 2007年 7月–9月.

東京大学大学院総合文化研究科, 相関基礎科学特別講義Ｉ「溶液の分子論的ダイナミクスと分光解析」, 2007年 12月10日–

12月12日.

東京大学大学院総合文化研究科, 客員助教授, 2005年 4月–2006年 3月，客員教授, 2006年 4月– .

B-10)外部獲得資金

特定領域研究（計画研究）, 「空間・時間不均一ダイナミックス理論の構築」, 斉藤真司 (2006年度–2009年度).

基盤研究(B)(2), 「化学反応および相転移ダイナミクスの多次元振動分光法による理論解析」, 斉藤真司 (2004年度–2006年

度).

基盤研究(C)(2), 「凝縮系の揺らぎおよび非線形分光に関する理論研究」, 斉藤真司 (2001年度–2002年度).

基盤研究(C)(2), 「溶液内化学反応と高次非線形分光の理論研究」, 斉藤真司 (1999年度–2000年度).

奨励研究(A), 「溶液の高次非線形分光と化学反応ダイナミクスの理論研究」, 斉藤真司 (1997年度–1998年度).

C)	 研究活動の課題と展望

我 は々，液体や過冷却水のダイナミクス，多孔質媒体における粒子のガラス転移，生体高分子における構造揺らぎと反応，

さらに，多次元分光法に基づくダイナミクスの理論研究を進めている。

液体や過冷却液体のダイナミクスの解析として，過冷却水の解析を行っている。ポテンシャルエネルギーの変化，密度変化

によるエネルギー揺らぎの変化を明らかにし，液体構造変化に由来する遅い揺らぎの解析を進める。

多孔質媒体における粒子のダイナミクスの詳細は，未だに明らかになっていない部分が多い。今後，２種類のガラス転移に

おける揺らぎの違い，リエントラント現象における流動性の回復の分子論的機構などについて解析を進める。

生体高分子における構造揺らぎと反応の解析として，細胞増殖に関わるRas におけるGTP の加水分解反応の解析をさらに進

める。とくに，GTP の加水分解反応がどのような機構で，また，何によって引き起こされるのかを明らかにする。

多次元分光による凝縮系ダイナミクスの解析として，２次元赤外分光法に基づく理論研究を過冷却水や氷へと展開し，温度，

構造により緩和過程がどのように変化するかを明らかにする。さらに，溶液系の１次元および多次元分光法の解析を行い，溶

質の存在により水の運動がどのような影響を受けるのかなど溶液のダイナミクスの詳細を解析する。
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森　田　明　弘（准教授）（2004 年 1 月 1 日〜 2007 年 3 月 31 日）＊）

A-1)	専門領域：計算化学、理論化学

A-2)	研究課題：

a)	界面和周波発生分光の理論とシミュレーション

b)	分子軌道法に基づく電子分極の分子モデリング

A-3)	研究活動の概略と主な成果

a)	可視−赤外の和周波発生分光法は，界面構造をプローブする実験手法として近年広く用いられるようになってきた。

とくに液体界面を分子レベルで観測する手法として他に類例がなく有力であり，電気化学，高分子化学，大気化学

など多くの関連分野への展開が図られている。本グループでは，分子軌道計算に基づく分子モデリングと分子動力

学計算に基づいて和周波発生スペクトルを非経験的に計算し，理論的に解析する手法を開発してきた。本年の成果

としては，電解質水溶液および酸水溶液界面の構造解析に関して新たな進展を得た。電解質水溶液界面における

イオンの分布は，誘電体モデルによる鏡像電荷を超えて，イオン種によって多様であることが近年の分子シミュレー

ションによって予想されているが，実験的に液体表面を観測する手段が乏しいことが検証を困難にしていた。そこ

で本研究グループでは，界面和周波分光の実験結果を精密に解析し，Br– や I– のようなアニオンでは確かに界面か

ら露出する状態が実験的に観測されていることを実証し，詳細に報告した。また酸水溶液界面に対しても同様の解

析を行い，ヒドロニウムイオン H3O+ が界面第１層で特異的に存在することの確かな証拠を与えることができた。

これらは，和周波分光の有効性を拡大するうえでも重要な成果となった。

b)	電子分極の効果は，凝縮相中での分子間相互作用を記述する上で非常に重要であるとともに，上記の和周波分光を

支配する非線形分極を表現するうえでも必要である。本年は，水溶液系の分極および分極率を時々刻々に計算する

ための分子モデルを開発し，上記の計算に応用した。さらに和周波分光を記述できる分子モデルの一般化を目指し

て，charge response kernel（CRK）理論に基づいて，アルキル分子鎖の分子モデリング手法を開発した。

B-1)	学術論文

T. ISHIYAMA and A. MORITA, “Molecular Dynamics Study of Gas-Liquid Aqueous Sodium Halide Interfaces I. Flexible 

and Polarizable Molecular Modeling and Interfacial Properties,” J. Phys. Chem. C 111, 721–737 (2007).

T. ISHIYAMA and A. MORITA, “Molecular Dynamics Study of Gas-Liquid Aqueous Sodium Halide Interfaces II. Analysis 

of Vibrational Sum Frequency Generation Spectra,” J. Phys. Chem. C 111, 738–748 (2007).

T. ISHIYAMA and A. MORITA, “Molecular Dynamics Analysis of Interfacial Structures and Sum Frequency Generation 

Spectra of Aqueous Hydrogen Halide Solutions,” J. Phys. Chem. A 111, 9277–9285 (2007).

B-4)	招待講演

森田明弘, 「エアロゾル表面の分子論と界面物質移動の理論的検討」, 第１回「エアロゾルの核生成−CCN −雲微物理−気候

システム」ワークショップ, 横浜, 2007年 2月.
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A. MORITA, “Molecular dynamics study of interfacial sum frequency generation spectroscopy,” 12th Korea-Japan Joint 

Symposium on Frontiers of Molecular Science "Leading-Edge and the Future of Photo-Molecular Science,” Jeju (Korea), July 

2007.

A. MORITA and T. Ishiyama, “Computational Analysis of Interfacial Sum Frequency Generation Spectroscopy,” 234th 

ACS National Meeting, Symposium on “Recent Advances in Studies of Molecular Processes at Interfaces,” Boston (U.S.A.), 

August 2007.

森田明弘, 「分子軌道計算に基づくモデリングとMD 計算の組み合わせによる界面和周波発生分光の第一原理的シミュレー

ション手法の開発」, 分子研研究会「分子科学における連成シミュレーションの基礎理論と応用」, 岡崎, 2007年 8月.

A. MORITA, “Theoretical Aspects of Interfacial Sum Frequency Generation Spectroscopy,” 1st Asian Science Forum, Sendai, 

September 2007.

森田明弘, 「分子シミュレーションと和周波分光で探る溶液界面の電気二重層構造の多様性」, 第２７回物理化学コロキウム, 

山形, 2007年 9月.

森田明弘, 「界面和周波分光における実験と理論のインタープレイ」, 科研費特定研究「実在系の分子理論」A02, A03班合同研

究会, 東京, 2007年 11月.

A. MORITA, “Local Interface Structure of Electrolyte Solutions Probed by Sum Frequency Generation and Molecular 

Simulation,” 2nd Japan-Czech-Slovakia Joint Symposium for Theoretical/Computational Chemistry, Kyoto (Japan), December 

2007.

B-6)	受賞、表彰

森田明弘, 平成１８年度分子科学奨励森野基金 (2006).

B-7)	学会および社会的活動

学会の組織委員

分子構造総合討論会実行委員 (2003).

第１９回分子シミュレーション討論会実行委員 (2005).

第２２回化学反応討論会実行委員 (2006).

第１３回理論化学シンポジウム代表世話人 (2006).

第１回分子科学討論会実行委員 (2007).

学会誌編集委員

分子シミュレーション研究会誌「アンサンブル」, 編集委員 (2007– ).

科学研究費の研究代表者、班長等

奨励研究(A)- 若手研究(B)　代表者 (2001–2002).

基盤研究(C)　代表者 (2003–2005).

特定領域研究「実在系の分子理論」（公募）代表者 (2007).
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B-10)外部獲得資金

奨励研究(A)- 若手研究(B), 「成層圏エアロゾル表面での不均質大気化学の理論的研究」, 森田明弘 (2001年–2002年).

基盤研究(C), 「大気中エアロゾル表面構造と物質移動に関する理論的研究」, 森田明弘 (2003年–2005年).

特定領域研究, 「実験と理論の連携による界面和周波発生分光の解析」, 森田明弘 (2007年).

山田科学振興財団派遣援助, 「大気中エアロゾル表面構造の理論的研究」, 森田明弘 (2001年).

C)	 研究活動の課題と展望

本年度初頭に東北大学に転任となり，本年度は引き続き分子研の兼任として研究活動を行った。界面和周波分光の理論計

算は世界的にも初めての試みであり，分子研在職中に上記のアイデアを具体化するうえで，分子研のスタッフや設備等には

非常にお世話になったことを感謝したい。しかし今度萌芽的段階を超えて，界面現象の解明に大きく貢献できる実用的な理

論的方法論とするためには，まだ多くの仕事が残されている。今後，理論自体を深化させるとともに，大規模計算を活用した

幅広い応用を図って，研究の領域を広げてゆきたい。また，後進の指導にも新たに力を注いでゆきたいと考えている。

＊）2007 年 4 月1日東北大学大学院理学研究科教授，分子科学研究所教授兼任
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6-3　光分子科学研究領域

光分子科学第一研究部門

岡　本　裕　巳（教授）（2000 年 11 月 1 日着任）

A-1)	専門領域：分子分光学、物理化学

A-2)	研究課題：

a)	先端的な近接場分光法の開発

b)	メソスコピックな構造を持つ有機分子集合体の構造とダイナミクスの観測

c)	金属微粒子の素励起波動関数のイメージングと微粒子内ダイナミクス

d)	金属微粒子及びその凝集体、配列体における電場増強効果

A-3)	研究活動の概略と主な成果

a)	分子・分子集合体におけるナノ構造の観察と，特徴的な光学的性質，励起状態の（超）高速ダイナミクス等を探る

ための，近接場時間分解分光装置の開発を行い，並行して試料の測定を行っている。基本的な測定システムは既に

数年前に完成し，光学像の横方向分解能は 50 nm 程度，時間分解能は 100 fs 以上を同時に実現している。現在は，

更に短いレーザーパルスと空間位相変調による分散補償を導入した装置を開発中で，これにより金微粒子のプラズ

モンの緩和を，近接場領域で実時間で観測すること等が可能になると予測している。

b)	所内外との共同研究として，鎖状ポルフィリン化合物や，LB 膜を生成するポリジアセチレン系化合物，糖鎖とカー

ボンナノチューブの複合体等に関して，近接場分光法に基づいた研究を進行中である。鎖状ポルフィリンでは，鎖

内の長距離エネルギー移動を示唆する結果を得た。ポリジアセチレン LB 膜では，膜の色相の差によるモルフォロ

ジーの違いや近接場光照射による構造変化を分光学的に検討中である。糖鎖とカーボンナノチューブの複合体では，

ナノチューブ単体では見られない特徴的な分光学的性質を解析中である。

c)	各種形状金属微粒子の分光及びダイナミクスの測定を，単一微粒子内で空間を分解して行っている。貴金属微粒

子の近接場分光測定により，プラズモンモードの波動関数の二乗振幅に対応するイメージが得られることを見いだ

していたが，その理論的解釈について，所外との共同研究を行っている。また電子線描画等による任意形状の２次

元金属ナノ構造で，特徴的なプラズモン共鳴の解明と制御を目指した研究を開始している。

d)	貴金属微粒子を凝集・配列した試料の近接場領域での光学的性質に関する研究を，所外との共同研究で行っている。

我々は近接場イメージングによって，微粒子凝集体における微粒子間空隙に生じる強い光電場とその表面増強ラマ

ン散乱への寄与を，初めて実験的に実証することに成功している。これを発展させ，微粒子の形状・サイズと凝集

状態による電場増強の違い，周囲のクロモフォア分子との相互作用に関して研究を進めている。また金属微粒子を

用いた新たなイメージング法の開発，光反応場の研究への展開の可能性を探っている。
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B-2)	国際会議のプロシーディングス

K. IMURA and H. OKAMOTO, “Ultrafast Near-Field Microscopy of Single Gold Nanoparticles,” Proc. SPIE 6471, 647103-

1–647103-9 (2007).

H. OKAMOTO and K. IMURA, “Imaging of Optical Field Distributions and Plasmon Wavefunctions in Metal Nanoparticles,” 

Proc. SPIE 6642, 66420A-1–66420A-9 (2007).

B-4)	招待講演

K. IMURA and H. OKAMOTO, “Ultrafast near-field microscopy of single gold nanoparticles,” SPIE Photonics West, Ultrafast 

Phenomena in Semiconductors and Nanostructure materials XI (Conference 6471A), San Jose (U.S.A.), January 2007.

岡本裕巳, 「貴金属微粒子の波動関数イメージングと動的近接場分光」, 日本分光学会中部支部平成１８年度講演会 分子・ナ

ノ・バルクをつなぐスペクトロスコピー , 名古屋, 2007年 1月．

岡本裕巳、井村考平, 「金属ナノ粒子系のプラズモンダイナミクス：近接場イメージングによる研究」, 日本物理学会２００７年

春季大会, 鹿児島, 2007年 3月．

井村考平, 「近接場分光イメージングの新手法の開拓とナノ物質の局所励起と波動関数の研究」, 日本化学会第８７春季年会, 

吹田, 2007年 3月．

岡本裕巳、井村考平, 「金属微粒子系における光電場分布とプラズモン波動関数の近接場イメージング」, 日本化学会第８７春

季年会, 吹田, 2007年 3月．

H. OKAMOTO and K. IMURA, “Imaging of Optical Field Distributions and Plasmon Wavefunctions in Metal Nanoparticles,” 

SPIE Optics & Photonics 2007, Plasmonics: Nanoimaging, Nanofabrication, and their Applications III (Conference 6642), San 

Diego (U.S.A.), August 2007.

岡本裕巳、井村考平, 「近接場光学イメージング：貴金属微粒子系における局在光電場とプラズモン」, 分子研研究会「放射

光と表面電子顕微鏡—顕微ナノ材料化学のあたらしい進展」, 岡崎, 2007年 9月．

H. OKAMOTO and K. IMURA, “Near-field imaging of optical fields and plasmon wavefunctions in metal nanoparticles,” 

The Colloquium Spectroscopicum Internationale XXXV (35th International Conference on Spectroscopy), Xiamen (China), 

September 2007.

井村考平, 「近接場イメージングによる貴金属微粒子の表面プラズモンの研究」, 平成１９年度日本分光学会年次講演会, 東

京, 2007年 11月．

岡本裕巳、井村考平, 「ナノ分光イメージング：金属ナノ構造における光電場分布と波動関数」, 東京大学物性研究所短期研

究会, 柏, 2007年 11月．

岡本裕巳、井村考平, 「金属微粒子系における局在光電場の近接場イメージング」, 日本光学会年次学術講演会シンポジウム, 

吹田, 2007年 11月．

H. OKAMOTO and K. IMURA, “Near-field optical imaging of nanoscale optical fields and plasmon waves,” 14th International 

Colloquium on Scanning Probe Microscopy (ICSPM14), Atagawa (Japan), December 2007.

B-6)	受賞、表彰

岡本裕巳, 光科学技術研究振興財団研究者表彰 (1994).

岡本裕巳, 分子科学研究奨励森野基金 (1999).
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井村考平, 応用物理学会講演奨励賞 (2004).

井村考平, ナノオプティクス賞 (2005).

井村考平, 分子構造総合討論会奨励賞 (2005).

井村考平, 光科学技術研究振興財団研究者表彰 (2007).

井村考平, 日本化学会進歩賞 (2007).

井村考平, 日本分光学会賞（奨励賞） (2007).

B-7)	学会および社会的活動

学協会役員、委員

日本化学会トピックス小委員会委員 (1993–1996).

日本分光学会編集委員 (1993–2001).

日本分光学会東海支部幹事 (2001– ).

日本化学会東海支部常任幹事 (2003–2005).

分子科学研究会事務局 (2004–2006).

分子科学会運営委員 (2006– ).

学会の組織委員

The International Symposium on New Developments in Ultrafast Time-Resolved Vibrational Spectroscopy (Tokyo), Organizing 

Committee (1995).

The Tenth International Conference on Time-Resolved Vibrational Spectroscopy (Okazaki), Local Executive Committee 

(2001).

The Twentieth International Conference on Raman Spectroscopy (Yokohama), Local Organizing Committee (2006).

International Workshop on Soft X-ray Raman Spectroscopy and Related Phenomena (Okazaki), Local Organizing Committee 

(2006).

その他

スーパーサイエンスハイスクール（愛知県立岡崎高等学校）活動支援 (2003, 2004).

B-8)	大学での講義、客員

総合研究大学院大学物理科学研究科, 「分子分光基礎論」, 2007年 12月10日–12日.

B-10)外部獲得資金

基盤研究(C), 「超高時間分解指紋領域赤外分光法による電子励起状態の特異な分子構造の研究」, 岡本裕巳 (1997年–1998

年).

萌芽的研究, 「近接場光学による液相の励起状態ダイナミックス観測の可能性」, 岡本裕巳 (1999年).

分子科学研究奨励森野基金, 「高速ダイナミックス解明のための分光手法の開発と応用」, 岡本裕巳 (1999年).

基盤研究(B), 「電荷分離した励起状態の分子構造とダイナミックス：ピコ秒赤外分光法による研究」, 岡本裕巳 (1999年–2000

年).

基盤研究(B), 「動的近接場分光法による励起伝播ダイナミクスの分子科学」, 岡本裕巳 (2004年–2005年).
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若手研究(B), 「メゾスコピック領域における金微粒子を用いた空間的エネルギー伝播の直接観測」, 井村考平 (2004年–2005

年).

倉田奨励金, 「時空間コヒーレンス観測に向けた超高速近接場分光システムの開発」, 岡本裕巳 (2005年).

萌芽研究, 「近接場分光法による素励起の波動関数イメージング」, 岡本裕巳 (2005年–2007年).

特定領域研究（極微構造反応）, 「極微構造における素励起の時空間コヒーレンスの超高時間分解近接場分光」, 岡本裕巳 

(2005年–2007年).

基盤研究(A), 「ナノ微粒子系の波動関数と励起状態の動的挙動」, 岡本裕巳 (2006年– ).

若手研究(A), 「励起と検出の時空間を制御した時間分解近接場分光手法の構築」, 井村考平 (2006年– ).

特定領域研究（光−分子強結合場）, 「近接場顕微分光に基づく光反応場の動的可視化・制御」, 岡本裕巳 (2007年– ).

C)	 研究活動の課題と展望

数年前から，静的・動的近接場分光装置を用いた，メソスコピックな分子系・微粒子系に関する研究がかなり進展している。

有機分子系では所内外との共同研究も数件行い，他の方法では得難い情報が引き出せており，今後もこのような方向を一つ

の軸として行く。また金属微粒子に関しては波動関数や光電場の空間分布をイメージし，時間変化を追跡すると言う独自の研

究領域を拓く事ができ，現在これを次のフェーズに発展させる段階に入っている。これが今後の研究の今一つの軸と考えて

いる。時間分解近接場分光の時間分解能を格段に向上させ，励起直後の励起のコヒーレントな空間伝播や緩和の空間挙動

の研究を行いたい。これまでの金属微粒子の研究によって，金属ナノ構造の性質・機能（特に光電場増強に基づく光学特性，

新たな光反応場としての機能）の新たな可能性や，プラズモン電場，波動関数の空間制御等の可能性を見いだしつつあり，

それらを発展させる方向も積極的に進める。今年度は諸般の事情でプロダクティビティーが見かけ上落ちてしまったが，次年

度はこれを是非とも挽回したい。
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大　島　康　裕（教授）（2004 年 9 月 1 日着任）

A-1)	専門領域：分子分光学、化学反応動力学

A-2)	研究課題：

a)	大振幅な構造変形運動に関する量子波束の生成と観測

b)	非断熱相互作用による量子固有状態分布移動の実現

c)	非断熱励起によって生成する量子波束の実験的特定

d)	高分解能非線形コヒーレント分光の開発

e)	強レーザー場イオン化ダイナミックスについての分光学的研究

A-3)	研究活動の概略と主な成果

a)	大振幅なねじれ運動のプロトタイプであるメチル基の内部回転について，その振動量子波束の実時間観測に取り組

んでいる。既に，各種のトルエン置換体に対して非線形フェムト秒時間分解分光を適用し，電子励起状態ならび電

子基底状態における波束生成とその時間発展を実験的に明らかにしている。本年度は，これまでの実測結果を解析

するために動力学計算を進め，測定に用いる共鳴フェムト秒パルスの波長と観測される量子干渉信号との相関関係

を定量的に再現することができた。

b)	高強度な極短パルス光と分子との相互作用によって量子状態分布を非断熱的に移動する手法の開発を行なってお

り，最も基本的な系である２原子分子については非断熱回転励起の実現に成功している。本年度は，この方法論を

さらに推し進めて多原子分子であるベンゼンに適応した。動力学計算も併用することによって，初期状態の回転量

子数によって非断熱励起の経路が顕著に変化することを明らかにした。

c)	前項で述べた非断熱回転励起では，高強度極短パルス光による多段階のラマン過程によって回転波束が生成する。

この波束生成は極めて鋭敏に光強度に左右されるため，量子波束の実験的な特定が本質的に重要となる。新たな波

束特定法として，ダブルパルス励起と状態選択的プローブを組み合わせた方法を提案し，モデル計算によってその

有効性を検証した。現在，ベンゼンを対象とした実験に着手したところである。

d)	分子間相互作用ポテンシャルの詳細決定などへの展開を目指して，高分解能非線形コヒーレント分光の開発を行

なっている。そのために不可欠な光源の１つとして，連続発振 Ti:Sapphire レーザーの出力をパルス的に増幅する

システムの整備を完了した。ベンゼンの高分解能電子スペクトル測定を行い，紫外領域におけるバンド幅は ~300 

MHz であり，測定システム全体として ~30 MHz の精度で遷移周波数を決定できることが確認された。また，ベン

ゼンを含む幾つかの分子クラスターに関して，高分解能電子スペクトルの測定も行った。さらに，もう１つの独立

な光源として，半導体レーザーの出力をシード光とするパラメトリック発振レーザーを自作した。単一縦モード発

振を実現し，~5 mJ/pulse という十分な出力が得られることを確認した。

e)	強レーザー場中における分子のトンネルイオン化過程を，特に，分子の配向や回転状態との相関に着目して，分光

学的手法を活用して解明する研究を開始した。上記 b)，c) で展開している非断熱回転励起に関する動力学計算に，

分子の配向に依存したイオン化過程を取り込んだ解析コードの開発を行なっている。
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B-1)	学術論文

T. OKINO, K. YAMANOUCHI, T. SHIMIZU, K. FURUSAWA, H. HASEGAWA, Y. NABEKAWA and K. MIDORIKAWA, 

“Attosecond Molecular Coulomb Explosion,” Chem. Phys. Lett. 432, 68 (6 pages) (2006).

T. SHIMIZU, T. OKINO, K. FURUSAWA, H. HASEGAWA, Y. NABEKAWA, K. YAMANOUCHI and K. MIDORIKAWA, 

“Observation and Analysis of an Interferometric Autocorrelation Trace of an Attosecond Pulse Train,” Phys. Rev. A 75, 033817 

(12 pages) (2007).

B-4)	招待講演

Y. OHSHIMA, “Nonadiabatic rotational excitation by nonresonant intense ultrafast laser fields,” The 2nd Canada-Japan SRO-

COAST Symposium on Ultrafast Intense Laser Science, Quebec (Canada), March 2007.

Y. OHSHIMA, “Methyl internal-rotation wavepackets probed by femtosecond time-resolved spectroscopy,” Institute of Atomic 

and Molecular Sciences, Taipei (Taiwan) and National Tsing Hua University, Hsinchu (Taiwan), March 2007.

H. HASEGAWA, “Rotational-state control by nonadiabatic excitation with nonresonant intense femtosecond laser fields,” 

Institute of Atomic and Molecular Sciences, Taipei (Taiwan) and National Tsing Hua University, Hsinchu (Taiwan), March 

2007.

K. SUMA, “Spectroscopic studies of transient molecules relevant to the atmospheric chemistry,” Institute of Atomic and 

Molecular Sciences, Taipei (Taiwan) and National Tsing Hua University, Hsinchu (Taiwan), March 2007.

H. HASEGAWA, “Generation and control of rotational wave-packet by intense nonresonant femtosecond laser fields,” Asian 

CORE Symposium on Advanced Laser Spectroscopy, Kobe (Japan), September 2007.

B-6)	受賞、表彰

大島康裕, 分子科学研究奨励森野基金 (1994).

北野健太, 第２３回化学反応討論会ベストポスター賞 (2007).

B-7)	学会および社会的活動

学協会役員、委員

日本分光学会装置部会企画委員 (1995–1999).

日本化学会近畿支部幹事 (2001–2003).

日本化学会東海支部幹事 (2005–2006).

分子科学研究会委員 (2004–2006).

分子構造総合討論会運営委員 (2004–2006).

分子科学会運営委員 (2006– ).

日本分光学会先端レーザー分光部会幹事 (2006– ).

学会の組織委員

The East Asian Workshop on Chemical Reactions, Local Executive Committee (1999).

分子構造総合討論会実行委員 (2002–2003).

化学反応討論会実行委員 (2005–2006).
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学会誌編集委員

日本化学会誌（化学と工業化学）, 編集委員 (2001–2002).

その他

総研大アジア冬の学校実行委員 (2006–2007).

B-8)	大学での講義、客員

京都大学大学院理学研究科, 「化学特別講義（分子クラスターの構造と反応）」, 2007年 6月26日–27日.

神戸大学大学院理学研究科, 「特別講義（分子クラスターの構造と反応）」, 2007年 7月11日–12日.

総合研究大学院大学物理科学研究科, 「分子分光基礎論」, 2007年 12月10日–12日.

B-10)外部獲得資金

一般研究(B), ｢ 溶媒和クラスター内エネルギー散逸過程の実時間領域測定｣, 大島康裕 (1996年–1997年).

三菱油化化学研究奨励基金, ｢ 分子配置の量子波束制御と化学反応コントロール｣, 大島康裕 (1998年).

基盤研究(B), ｢ 微視的溶媒和による無輻射過程の制御機構の解明｣, 大島康裕 (1998年–2000年).

日本証券奨学財団研究調査助成, ｢１重項酸素生成機構の分子論的解明｣, 大島康裕 (2000年–2001年).

旭硝子財団研究助成, ｢１重項酸素生成機構の分子論的解明｣, 大島康裕 (2000年–2001年).

日本原子力研究所黎明研究, ｢ 気体分子の配向完全制御と動的構造決定への応用｣, 大島康裕 (2002年).

住友財団基礎科学研究助成, ｢ 気体分子の配向完全制御と動的構造決定への応用｣, 大島康裕 (2002年).

基盤研究(B), ｢ 孤立少数自由度系における構造相転移の実験的探索｣, 大島康裕 (2002年–2004年).

光科学技術振興財団研究助成, ｢ コヒーレント光による分子運動の量子操作｣, 大島康裕 (2003年–2004年).

特定領域研究（強光子場分子制御）（公募）, ｢ 強光子場による分子配列・変形の分光学的キャラクタリゼーション｣, 大島康裕 

(2003年–2005年).

基盤研究(A), ｢ 高輝度コヒーレント光によるコンフォメーションダイナミックスの観測と制御｣, 大島康裕 (2006年–2009年).

三菱財団自然科学研究助成, ｢ 量子準位分布制御を利用した分子間相互作用の精密決定｣, 大島康裕 (2006年–2007年).

若手研究(B), ｢ 気相分子の回転固有状態の波動関数イメージング｣, 長谷川宗良 (2006年–2007年).

C)	 研究活動の課題と展望

分子研で新たに研究室を立ち上げてから３年が経過し，非共鳴な高強度極短パルス光との非断熱相互作用を利用した量子

状態分布や量子波束の操作について，基本的な原理検証ならびに実験施設の整備はほぼ完了した。ただし，これまでの一

連の研究を通じて，高精度の操作を行なう上で極短パルス光の空間的不均一性が大きな問題となることが明らかになった。

均一なレーザー場中での観測を可能とする測定系へと早急に改良し，量子波束の完全な特定や高効率な状態分布移動の実

現を目指す。また，時間依存偏光回転などの高度な光パルス制御技術の確立にも取り組みたい。その上で，より多様なターゲッ

トへの展開や，光解離や光イオン化などの化学反応ダイナミックス研究への適用をはかる。一方，高分解能レーザーを用いた

非線形コヒーレント分光に関しては，複数のコヒーレントパルス光源の開発・整備がようやく完了しつつあり，高い状態選択

性を保持した断熱的分布移動の実現に早急に着手したい。特に，クラスターにおける分子間振動準位構造の詳細決定への

適用を図る。
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光分子科学第二研究部門

大　森　賢　治（教授）（2003 年 9 月 1 日着任）

A-1)	専門領域：超高速コヒーレント光科学

A-2)	研究課題：

a)	アト秒精度のコヒーレント制御法の開発

b)	量子論の検証実験

c)	コヒーレント分子メモリーの開発

d)	分子ベースの量子情報科学

e)	強レーザー場非線形過程の制御

f)	 高精度の化学反応制御

A-3)	研究活動の概略と主な成果

a)	コヒーレント制御は，物質の波動関数の位相を操作する技術である。その応用は，量子コンピューティングや結合

選択的な化学反応制御といった新たなテクノロジーの開発に密接に結び付いている。コヒーレント制御を実現する

ための有望な戦略の一つとして，物質の波動関数に波としての光の位相を転写する方法が考えられる。例えば，二

原子分子に核の振動周期よりも短い光パルスを照射すると，「振動波束」と呼ばれる局在波が結合軸上を行ったり

来たりするような状態を造り出す事ができる。波束の発生に際して，数フェムト秒からアト秒のサイクルで振動す

る光電場の位相は波束を構成する各々の振動固有状態の量子位相として分子内に保存されるので，光学サイクルを

凌駕する精度で光の位相を操作すれば波束の量子位相を操作することができる。我々はこの考えに基づき，独自に

開発したアト秒位相変調器（APM）を用いて，二つのフェムト秒レーザーパルス間の相対位相をアト秒精度で操作

するとともに，このパルス対によって分子内に発生した二つの波束の相対位相を同様の精度で操作する事に成功し

た。さらに，これらの高度に制御された波束干渉の様子を，ピコメートルレベルの空間分解能とフェムト秒レベル

の時間分解能で観測する事に成功した。

b)	APM を用いて，分子内の２個の波束の量子干渉を自在に制御する事に成功した。また，この高精度量子干渉をデ

コヒーレンス検出器として用いる事によって，熱的な分子集団や固体中の電子的なデコヒーレンスを実験的に検証

した。

c)	光子場の振幅情報を分子の振動固有状態の量子振幅として転写する量子メモリーの開発を行なった。ここでは，フェ

ムト秒光パルス対によって分子内に生成した２個の波束間の量子位相差をアト秒精度で操作し，これらの干渉の結

果生成した第３の波束を構成する各振動固有状態のポピュレーションを観測することによって，光子場の振幅情報

が高精度で分子内に転写されていることを証明することができた。また，フェムト秒光パルス対の時間間隔をアト

秒精度で変化させることによって波束内の固有状態のポピュレーションの比率を操作できることを実証した。

d)	分子メモリーを量子コンピューターに発展させるためには，c) で行ったポピュレーション測定だけでなく，位相の

測定を行う必要がある。そこで我々は，c) の第３の波束の時間発展を別のフェムト秒パルスを用いて実時間観測し

た。これによって，ポピュレーション情報と位相情報の両方を分子に書き込んで保存し，読み出すことが可能であ
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ることを実証した。振動固有状態の組を量子ビットとして用いる量子コンピューターの可能性が示された。さらに，

分子波束を用いた量子フーリエ変換を開発した。

e)	分子の振動波束を構成する振動固有状態の振幅と位相を強レーザー場で制御することに成功した。

f)	 アト秒精度のコヒーレント制御法を開発したことによって電子励起状態を介した反応制御が可能になった。今後，

多原子分子の光解離過程への応用を計画している。

B-1)	学術論文

H. KATSUKI, K. HOSAKA, H. CHIBA and K. OHMORI, “Read and Write Amplitude and Phase Information by Using 

High-Precision Molecular Wave-Packet Interferometry,” Phys. Rev. A 76, 013403 (13 pages) (2007).

B-4)	招待講演

H. KATSUKI, “Designing molecular wave-packets by attosecond precision interferometry,” Canada-Japan Bilateral Meeting 

in Ultrafast Intense Laser Science, Québec (Canada), March 2007.

H. KATSUKI, “Weaving Picometric Quantum Carpets by Ultrafast Wave-Packet Interferometry,” Atomic and Molecular 

Dynamics: Observation and Control, Toulouse (France), March 2007.

H. KATSUKI, “Visualizing and Controlling Ultrafast Vibrational Wave-Packet Interference,” 11th East Asian Workshop on 

Chemical Dynamics, Tokyo (Japan), May 2007.

K. OHMORI, “Some applications of ultrahigh-precision coherent control,” COAST One-day Symposium on Ultrafast Intense 

Laser Science 3, Tokyo (Japan), May 2007.

K. OHMORI, “Visualizing and Controlling Picometric Quantum Ripples in Molecules,” International Symposium on Molecular 

Science of Ultrafast Electronic Dynamics, Sendai (Japan), May 2007.

J. C. DELAGNES, K. HOSAKA, H. KATSUKI, H. CHIBA, K. OHMORI, K. WATANABE, Y. MATSUMOTO, K. 

ISHIOKA, M. KITAJIMA and K. G. NAKAMURA, “Optical Control of Coherent Phonons in Bismuth,” 3rd Asian Symposium 

on Intense Laser Science, Kuala Lumpur (Malaysia), July 2007.

H. KATSUKI, “Visualizing and Controlling Quantum Interference in Molecules,” 日韓分子科学合同シンポジウム「光分子科

学の最前線と将来」, Jejudo (Korea), July 2007.

K. OHMORI, “Visualizing and Controlling Picometric Quantum Ripples in Molecules,” XXV International Conference on 

the Physics of Electronic and Atomic Collisions (ICPEAC), Freiburg (Germany), July 2007.

K. OHMORI, “Visualizing and Controlling Picometric Quantum Ripples in Molecules,” Workshop on Coherent Control of 

Ultracold Molecular Processes, Vancouver (Canada), August 2007.

K. OHMORI, “Visualizing and Controlling Picometric Quantum Ripples in Molecules,” Gordon Research Conference on 

“Quantum Control of Light and Matter,” Newport (U.S.A.), August 2007.

K. OHMORI, “Viualizing and Controlling Picometric Quantum Ripples in Molecules,” The Brijuni 2007 Conference on Laser 

Pulse Shaping and Coherent Control of Molecules, Brijuni (Croatia), August 2007.

H. KATSUKI, “Visualizing and Controlling Picometric Quantum Ripples in Molecules,” CLEO Pacific Rim, Seoul (Korea), 

August 2007.
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K. HOSAKA, “Quantum Fourier transform with high-precision molecular wave-packet interferometry,” Asian CORE Symposium 

on Advanced Laser Spectroscopy, Kobe (Japan), September 2007.

香月浩之, 「アト秒精度の波束干渉を用いた振動波束の制御と観測」, 物性研短期研究会「短波長コヒーレント光と物質中のコ

ヒーレンスの生成・消滅」, 東大物性研, 柏, 2007年 11月.

香月浩之, 「アト秒精度の波束干渉を用いた振動波束の制御と観測」, 日本分光学会先端レーザー分光部会, 東京大学, 本郷, 

2007年 12月.

B-6)	受賞、表彰

香月浩之, 光科学技術研究振興財団研究表彰 (2007).

大森賢治 , 日本学士院学術奨励賞 (2006).

大森賢治 , 日本学術振興会賞 (2006).

大森賢治 , 光科学技術研究振興財団研究表彰 (1998).

大森賢治 , 東北大学教育研究総合奨励金 (1995).

B-7)	学会および社会的活動

学協会役員、委員

分子科学研究会委員 (2002–2006).

分子科学会設立検討委員 (2005–2006).

分子科学会運営委員 (2006– ).

原子衝突研究協会運営委員 (2006– ).

学会の組織委員

International Conference on Spectral Line Shapes国際プログラム委員 (1998– ).

21st International Conference on the Physics of Electronic and Atomic Collisions 準備委員、組織委員 (1999).

The 5th East Asian Workshop on Chemical Reactions 組織委員長 (2001).

分子構造総合討論会実行委員 (1995).

第１９回化学反応討論会実行委員 (2003).

原子・分子・光科学（AMO）討論会プログラム委員 (2003– ).

APS March meeting; Focus Topic Symposium “Ultrafast and ultrahighfield chemistry” 組織委員 (2006).

APS March meeting satellite “Ultrafast chemistry and physics 2006” 組織委員 (2006).

第２２回化学反応討論会実行委員 (2006).

その他

平成１６年度安城市シルバーカレッジ「原子のさざ波と不思議な量子の世界」.

岡崎市立小豆坂小学校　第１７回・親子おもしろ科学教室「波と粒の話」.

立花隆＋自然科学研究機構シンポジウム　爆発する光科学の世界—量子から生命体まで—「量子のさざ波を光で制御す

る」
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B-8)	大学での講義、客員

総合研究大学院大学物理科学研究科, 「電子状態動力学・分子エネルギー変換」, 2007年 1月9日–2月20日.

東京工業大学応用セラミックス研究所, 客員教授, 2007年 4月–2008年 3月.

B-10)外部獲得資金

基盤研究(B), 「遺伝アルゴリズムを用いたデコヒーレンスの検証と制御法の開発」, 大森賢治 (2006年–2007年). 

基盤研究(A), 「サブ 10 アト秒精度の量子位相操作と単一分子量子コンピューティング」, 大森賢治 (2003年–2005年). 

特定領域研究(2)「強レーザー光子場における分子制御」計画班, 「単一原子分子のアト秒コヒーレント制御」, 大森賢治 (2003

年–2005年).

基盤研究(B), 「アト秒波束干渉制御法の開発と量子コンピューティングへの応用」, 大森賢治 (2001年–2002年). 

特定領域研究(A)「物質設計と反応制御の分子物理化学」, 「ファンデルワールス半衝突反応のフェムト秒ダイナミクスと超高

速光量子制御」, 大森賢治 (1999年–2001年). 

基盤研究(C), 「強レーザー場中の金属クラスターのクーロン爆発および高調波発生の実時間観測と制御」, 大森賢治 (1999年–

2000年).

C)	 研究活動の課題と展望

今後我 の々研究グループでは，APM を高感度のデコヒーレンス検出器として量子論の基礎的な検証に用いると共に，より自

由度の高い量子位相操作技術への発展を試みる。そしてそれらを希薄な原子分子集団や凝縮相に適用することによって，「ア

ト秒量子エンジニアリング」と呼ばれる新しい領域の開拓を目指している。当面は以下の４テーマの実現に向けて研究を進め

ている。

①	デコヒーレンスの検証と抑制：デコヒーレンスは，物質の波としての性質が失われて行く過程である。量子論における観測問

題と関連し得る基礎的に重要なテーマであるとともに，テクノロジーの観点からは，反応制御や量子情報処理のエラーを引き

起こす主要な要因である。その本質に迫り，制御法を探索する。

②	量子散逸系でのコヒーレント制御の実現：①で得られる知見をもとにデコヒーレンスの激しい凝縮系でのコヒーレント制御法

を探索する。

③	分子ベースの量子情報科学の開拓：高精度の量子位相操作によって分子内の振動固有状態を用いるユニタリ変換とそれに

基づく量子情報処理の実現を目指す。

④	レーザー冷却された原子集団のコヒーレント制御：レーザー冷却された原子集団への振幅位相情報の書き込みと空間的に隔

たった別の原子集団への転送法の実現を目指す。

これらの研究の途上で量子論を深く理解するための何らかのヒントが得られるかもしれない。その理解はテクノロジーの発展

を促すだろう。我々が考えている「アト秒量子エンジニアリング」とは，量子論の検証とそのテクノロジー応用の両方を含む概

念である。
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光分子科学第三研究部門

小　杉　信　博（教授）（1993 年 1 月 1 日着任）

A-1)	専門領域：軟Ｘ線光化学、光物性

A-2)	研究課題：

a)	軟Ｘ線内殻分光による分子間相互作用の研究

b)	内殻励起を利用した禁制価電子状態の研究

c)	内殻励起の理論的アプローチの開発

A-3)	研究活動の概略と主な成果

a)	軟Ｘ線内殻分光による分子間相互作用の研究：孤立分子，分子クラスター，マトリックス分離した分子，低温で凝

縮させた分子，分子イオンを含む分子結晶や高分子鎖等の電子構造を比較するために，種々の実験を行っている。

内殻分光では内殻励起した原子のサイトで局所的に射影した電子構造（電子構造そのものが局在しているわけでは

ない）がわかる。最近の分光技術では 100 eV を越える軟Ｘ線領域でも 1 meV 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を抜き出して明らかにできる。例えば，サイズに依存した

いろいろなサイト（角，末端，面，クラスター内部など）での分子間相互作用を区別でき，それらの成分比からク

ラスターの大きさや構造が推定できる。分子イオンの電荷分布が電子状態により違うこともわかる。さらに，内殻

励起軟Ｘ線吸収エネルギーのシフト量（赤方，青方の違いもある）から分子間の配向までわかる。

b)	内殻励起を利用した禁制価電子状態の研究：これまで内殻電子の大きなスピン軌道相互作用を利用して１重項基底

状態分子から１光子イオン化で４重項状態を観測する共鳴光電子分光法，および１重項基底状態分子から１光子励

起で３重項励起状態を観測する軟Ｘ線共鳴ラマン分光法の開発を行ってきた。これら全く新しいスピン禁制光電子

放出，スピン禁制価電子励起は軟Ｘ線を利用することで初めて可能となる２次光学過程に基づく。特に軟Ｘ線発光

を観測する装置は従来のものと全く違う新しい発想でデザインしたものであり，ほぼ完成させた。評価の結果，エ

ネルギー分解能 5000 を越えていることを確認した。

c)	内殻励起の理論的アプローチの開発：本グループで開発した軟Ｘ線吸収スペクトルの量子化学計算コード GSCF3

は世界の放射光施設（スウェーデン MAX，米 ALS，独 BESSY，独 DESY，カナダ CLS，米 Aladdin，伊 Elettra など）

の利用者によって簡単な分子から高分子などの大きな分子まで１０年以上前から活用されてきた。ところが，ここ

１０年ほどの間に放射光源の性能向上によって内殻励起の実験研究が大きく進み，多電子励起，スピン軌道相互作用，

円偏光度などの新たな観測データに対して理論支援が要求されるようになった。そのため，実験家のための使いや

すい内殻励起計算用量子化学 CI コード GSCF4 を開発・整備している。

B-1)	学術論文

I. NAKAI, H. KONDOH, T. SHIMADA, R. YOKOTA, T. KATAYA, T. OHTA and N. KOSUGI, “Geometric and Electronic 

Structures of NO Dimer Layers on Rh(111) Studied with Near Edge X-Ray Absorption Fine Structure Spectroscopy,” J. Chem. 

Phys. 127, 024701 (6 pages) (2007).
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V. KIMBERG and N. KOSUGI, “Calculation of K-Edge Circular Dichroism of Amino Acids: Comparison of Random Phase 

Approximation with Other Methods,” J. Chem. Phys. 126, 245101 (10 pages) (2007).

M. FURUKAWA, H. S. KATO, M. TANIGUCHI, T. KAWAI, T. HATSUI, N. KOSUGI, T. YOSHIDA, M. AIDA and M. 

KAWAI, “Electronic States of the DNA Polynucleotides Poly(dG)-Poly(dC) in the Presence of Iodine,” Phys. Rev. B 75, 045119 

(9 pages) (2007).

Y. HIKOSAKA, T. KANEYASU, E. SHIGEMASA, Y. TAMENORI and N. KOSUGI, “Autoionization Dynamics of Core-

Valence Doubly Excited States of N2,” Phys. Rev. A 75, 042708 (5 pages) (2007).

T. GEJO, A. MACHIDA, K. HONMA, E. SHIGEMASA, E. NAKAMURA, N. KOSUGI and Y. TAMENORI, “The 

Vibrational Structure of a Conjugated Shake-Up Satellite Band in the C 1s Core-Level Photoemission of CO,” J. Electron 

Spectrosc. 156, 274–278 (2007).

B-4)	招待講演

N. KOSUGI, “Molecular Inner-shell Spectroscopy: Experiment and Theory,” 12th Korea-Japan Joint Symposium on Frontiers 

of Molecular Science “Leading-Edge and the Future of Photo-Molecular Science,” Jeju (Korea), July 2007.

N. KOSUGI, “Energy shift in inner-shell ionization of molecular clusters,” 52nd IUVSTA International Workshop on Structure 

and Dynamics of Free and Supported Nanoparticles Using Short Wavelength Radiation, Erice (Italy), July 2007.

N. KOSUGI, “Intermolecular Interaction and Multi-electron Processes in Photoionization of Free Molecular Clusters,” The 

4th Workshop on Advanced Spectroscopy of Organic Materials for Electronic Applications ASOMEA-IV, Chiba (Japan), October 

2007.

B-6)	受賞、表彰

小杉信博, 分子科学研究奨励森野基金研究助成 (1987).

初井宇記, 日本放射光学会奨励賞 (2006).

B-7)	学会および社会的活動

学協会役員、委員

日本放射光学会評議員 (1994–1995, 1998–1999, 2002–2003, 2006–2008)、庶務幹事 (1994).

日本放射光学会特別委員会委員 ( 将来計画 2001–2003、先端的リング型光源計画 2005–2006).

日本化学会化学技術賞等選考委員会委員 (2001–2002).

学会の組織委員

VUV 真空紫外光物理国際会議国際諮問委員 (2004–2012).

VUV-12, VUV-14真空紫外光物理国際会議プログラム委員 (1998, 2004).

Ｘ線及び内殻過程の国際会議国際諮問委員 (2006– ).

SRI シンクロトロン放射装置技術国際会議国際諮問委員 (1994, 1997, 2000, 2003, 2006).

ICESS 電子分光及び電子構造国際会議国際諮問委員 (2006– ).

ICESS-11電子分光及び電子構造国際会議共同議長 (2007– ).

ICESS-8,9,10電子分光及び電子構造国際会議国際プログラム委員 (2000, 2003, 2006).
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IWP 光イオン化国際ワークショップ国際諮問・プログラム委員 (1997, 2000, 2002, 2005, 2007– ).

COREDEC 内殻励起における脱励起過程国際会議プログラム委員 (2001).

ICORS2006 第２０回国際ラマン分光学会議プログラム委員 (2006).

IWSXR 軟Ｘ線ラマン分光及び関連現象に関する国際ワークショップ組織委員長 (2006).

XAFS Ｘ線吸収微細構造国際会議実行委員(1992)、組織委員(2000)、プログラム委員(1992, 2000)、国際諮問委員(2003).

ICFA-24 次世代光源に関する先導的ビームダイナミクス国際ワークショップ組織委員 (2002).

日仏自由電子レーザーワークショップ副組織委員長 (2002).

文部科学省、学術振興会等の役員等

文部科学省科学技術・学術審議会専門委員（研究計画・評価分科会） (2005–2007).

文部科学省放射光施設の連携・協力に関する連絡会議作業部会委員 (2007–2008).

文部科学省大学共同利用機関法人準備委員会自然科学研究機構検討委員 (2003).

日本学術振興会国際科学協力事業委員会委員 (2002–2003).

大学共同利用機関法人自然科学研究機構教育研究評議員 (2004–2006).

高エネルギー加速器研究機構運営協議員会委員 (2001–2003).

高エネルギー加速器研究機構物質構造科学研究所運営協議員会委員 (2001–2003).

高エネルギー加速器研究機構加速器・共通研究施設協議会委員 (2001–2003).

東京大学物性研究所軌道放射物性研究施設運営委員会委員 (1994– ).

日本学術会議放射光科学小委員会委員 (2003–2005).

学会誌編集委員

Journal of Electron Spectroscopy and Related Phenomena, Editorial Board member (2005–2006), Editor (2007– ).

その他

アジア交流放射光国際フォーラム組織委員及び実行委員 (1994, 1995, 2001, 2004).

アジア・オセアニア放射光フォーラムAOFSRR Cheiron School 国際諮問委員 (2007).

極紫外・軟Ｘ線放射光源計画検討会議光源仕様レビュー委員会委員 (2001–2002).

SPring-8 評価委員会委員 (2002, 2003, 2004)、専用施設審査委員会委員 (2007– ).

高エネルギー加速器研究機構物質構造科学研究所放射光共同利用実験審査委員 (1997–2001).

高エネルギー加速器研究機構物質構造科学研究所放射光研究施設評価分科会委員 (2001–2002).

B-8)	大学等での講義、客員

第１回アジア・オセアニア放射光フォーラムCheiron School 2007, 「Photoemission(1) Spectroscopy」, 2007年 9月14日.

B-10)外部獲得資金

基盤研究(B), 「内殻励起による分子性遷移金属化合物の光物性研究」, 小杉信博 (1999年–2001年).

基盤研究(B), 「内殻励起を利用したスピン禁制イオン化・励起状態の研究」, 小杉信博 (2003年–2005年).

科学技術振興調整費（若手任期付研究員支援）, 「次世代軟Ｘ線発光分光器の開発」, 初井宇記 (2003年–2006年).

科学技術振興機構戦略創造事業さきがけ, 「価電子をその場観測する顕微軟Ｘ線発光分光法の開発」, 初井宇記 (2006年–

2008年).
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C)	 研究活動の課題と展望

ここ４年ほど方法論の開発に集中したため成果発表の機会があまりなかったが，その開発研究もほぼ最終段階になってきた。

我 は々これまで孤立分子系や分子固体を中心に直線偏光軟Ｘ線を励起源として内殻励起過程とその脱励起過程の研究で貢

献してきた。特に最近は脱励起過程の研究に重点をシフトし，基底状態からの直接過程では見ることのできない価電子領域

のイオン化・励起状態の研究を展開すべく実験装置と理論計算コードの開発に着手した。内殻励起状態を中間状態とするこ

の種の二次光学過程では，寿命の短い内殻励起状態の寿命幅に支配されない高分解能分光が可能となるが，遷移確率の少

ない過程でもあるので，高輝度で高分解能軟Ｘ線分光の最新技術を導入することが不可欠である。そこで，高度化された

UVSOR 光源の性能をフルに引き出せるように，アンジュレータ，分光器，測定装置のマッチングを最適にした最新の軟Ｘ線ビー

ムラインを建設し，クラスター研究用光電子分光システムと高分解能軟Ｘ線発光分光システムの開発に取り組んだ。研究室

のメンバーも完全に入れ替わったところなので，今後，これらの装置を利用して測定試料の状態に依らないその場観測可能

な分光法としての方法論の確立と弱い相互作用系における基礎過程の研究を新たに展開する。
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見　附　孝一郎（准教授）（1991 年 4 月 1 日着任）

A-1)	専門領域：化学反応素過程、軌道放射分子科学

A-2)	研究課題：

a)	高分解能斜入射分光器の研究開発とフラーレン科学への利用

b)	レーザーと軌道放射を組合せたポンプ・プローブまたは２重共鳴分光

c)	極端紫外超励起状態や高励起イオン化状態の分光学と動力学

A-3)	研究活動の概略と主な成果

a)	軌道放射光施設に，気相光励起素過程の研究を目的とした高分解能高フラックスの斜入射分光器を建設した。25

から 160 eV の光子エネルギーの範囲で，フラックス 1010 光子／秒と分解能 3000 が同時に達成された。偏光に対

して水平または垂直方向に飛来した解離イオンを検出することで，励起状態の対称性を分離した吸収スペクトルを

測定した。続いて，「フラーレンの極端紫外分光専用ビームライン」の実用化を目指して，実験ステーションの改

良と調整を施した。そしてフラーレン類の質量分析と光電子分光を展開している（装置に関し特許取得）。最近は

C60 や C70 の絶対光吸収断面積を測定し，巨大共鳴ピーク（∼ 20 eV）に付随する形状共鳴遷移を初めて観測した。

また，遷移金属原子の 4d 電子励起軟巨大共鳴が，金属内包フラーレンの炭素ケージの中でどのような影響を受け

るかを検討した。さらに，多価イオンやフラグメントの収量曲線を精密に測定し，求めたしきい値や極大値を検討

した結果，通常の分子では前例のない特異な単分子解離現象を見出した。解離遷移状態のポテンシャルエネルギー

曲面の情報を得るための画像観測装置を製作した。

b)	紫外モードロックレーザーとアンジュレータ光を組み合わせて，電子振動励起分子の光イオン化や光解離のダイナ

ミクス，イオンの前期解離ダイナミクスなどに関する研究を行った。レーザー誘起蛍光励起分光やレーザー多光子

イオン化分光を起用して，超励起状態から解離生成したイオンまたは中性フラグメントの内部状態の観測を初めて

実現した。フラグメントの回転分布から，解離の際のエネルギー分配について議論した。原子の光イオン化におけ

る「量子力学的完全実験」を目指し，偏極励起原子の光イオン化ダイナミクスの研究を行った。また，特定の化学

結合を選択的に切断したり，特異的な化学反応を起こすような光励起過程を実現するための方法論の開発と実用化

を目指している。具体的には可視又は近赤外レーザーで生成する振動励起した水分子に放射光を照射して，振動基

底分子の放射光解離とは全く異なる反応分岐比や分解確率を得るという実験を行った。

c)	軌道放射光施設に分子線光解離装置と正イオン・負イオン同時計測装置を製作し，CO2，SO2，ハロゲン化メチル，

フロンなど２０種余の分子についてイオン対を生成する過程を初めて見いだした。また，同施設の直入射分光器ラ

インに２次元掃引光電子分光装置を建設し，NO，C2H2，OCS，SO2，CS2，HI 等の２次元光電子スペクトルを測定

した。さらに，アンジュレータ斜入射分光器ラインで，OCS や H2O の極端紫外励起状態の緩和過程で放出される

可視・紫外発光を検出し，蛍光分散および蛍光励起スペクトルを測定した。以上，得られた負イオン解離効率曲線，

２次元光電子スペクトル，蛍光スペクトル等から，超励起状態のポテンシャルエネルギー曲面を計算しイオン化状

態との電子的結合を評価したり，自動イオン化や前期解離のダイナミクスおよび分子の２電子励起状態や解離性イ

オン化状態の特質などについて考察した。
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B-1)	学術論文

B. P. KAFLE, H. KATAYANAGI and K. MITSUKE, “Photofragment Imaging Apparatus for Measuring Momentum 

Distributions in Dissociative Photoionization of Fullerenes,” AIP Conf. Proc. 879, 1809–1812 (2007).

K. KANDA, K. MITSUKE, K. SUZUKI and T. IBUKI, “Photodissociation of Butyl Cyanides and Butyl Isocyanides in the 

Vacuum UV Region,” AIP Conf. Proc. 879, 1817–1820 (2007).

K. MITSUKE, H. KATAYANAGI, C. HUANG, B. P. KAFLE, MD. S. I. PRODHAN, H. YAGI and Y. KUBOZONO, 

“Relative Partial Cross Sections for Single, Double and Triple Photoionization of C60 and C70,” J. Phys. Chem. A 111, 8336–8343 

(2007).

T. WANG, S. LI, B. YANG, C. HUANG and Y. LI, “Thermal Decomposition of Glycidyl Azide Polymer Studied by Synchrotron 

Photoionization Mass Spectrometry,” J. Phys. Chem. B 111, 2449–2455 (2007).

K. NISHIKAWA, S. WANG, H. KATAYANAGI, S. HAYASHI, H. HAMAGUCHI, Y. KOGA and K. TOZAKI, “Melting 

and Freezing Behaviors of Prototype Ionic Liquids, 1-Butyl-3-Methylimidazolium Bromide and Its Chloride, Studied by Using 

a Nano-Watt Differential Scanning Calorimeter,” J. Phys. Chem. B 111, 4894–4900 (2007).

B-4)	招待講演

見附孝一郎, 「フラーレンと放射光科学」, 原子分子の内殻励起および軟Ｘ線技術共同研究会, SPring-8, 兵庫県佐用町, 2007

年 2月．

見附孝一郎、片柳英樹, 「電気化学の基礎とその実生活への利用」, 科学技術振興機構平成１９年度サイエンスパートナーシッ

ププロジェクト, 海陽中等教育学校, 蒲郡, 2007年 10月及び 11月．

B-6)	受賞、表彰

見附孝一郎, 日本化学会欧文誌BCSJ 賞 (2001).

B-7)	学会および社会的活動

学協会役員、委員

原子衝突研究協会委員 (1987, 1998–2003).

原子衝突研究協会企画委員 (1996–2003).

原子分子データベース協会設立準備委員.

学会の組織委員

質量分析連合討論会実行委員 (1993).

第９回日本放射光学会年会実行委員 (1995–1996).

第１２回日本放射光学会年会組織委員およびプログラム委員 (1998–1999).

第１５回化学反応討論会プログラム委員および実行委員長 (1998–1999).

International Symposium on Photo-Dynamics and Reaction Dynamics of Molecules, Okazaki, Cochair (1998–1999).

原子衝突協会第２５回研究会実行委員 (1999–2000).

International Workshop on the Generation and Uses of VUV and Soft X-ray Coherent Pulses, Lund, Sweden, Member of the 

Program Committee (2001) （真空紫外・Ｘ線コヒーレント光の発生と利用に関する国際集会, プログラム委員）.
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XIV International Conference on Vacuum Ultraviolet Radiation Physics, Cairns, Australia, Member of the Program Committee 

(2003–2004) （第１４回真空紫外光物理国際会議プログラム委員）.

IV International Conference on Atomic and Molecular Data and their Applications, Toki, Japan, Member of the Program 

Committee (2003–2004) （第４回原子分子データとその利用に関する国際会議プログラム委員）.

第１９回日本放射光学会年会組織委員、実行委員およびプログラム委員長 (2005–2006).

第２２回化学反応討論会プログラム委員および実行委員 (2005–2006).

原子衝突研究協会第３１回研究会実行委員 (2005–2006).

学会誌編集委員

原子衝突研究協会誌編集委員 (2006– ).

その他

東京大学物性研究所高輝度光源計画推進委員会測定系小委員会委員 (1998–2003).

SuperSOR 高輝度光源利用者懇談会幹事 (1999–2002).

All Japan 高輝度光源利用計画作業委員 (2002–2004).

サイエンスパートナーシッププロジェクト連携担当機関実施責任者 (2007– ).

B-8)	大学での講義、客員

総合研究大学院大学物理科学研究科, 「極端紫外光分光学」, 2007年 10月, 11月.

B-10)外部獲得資金

井上科学振興財団, 井上フェロー研究奨励金, 「レーザーと軌道放射の同時吸収による化学結合の選択的開裂」, 見附孝一郎 

(1997年–1999年).

日本学術振興会, 重点研究国際協力派遣研究員, 「米国バークレー研究所ALS 施設への派遣」, 見附孝一郎 (1998年).

分子科学研究奨励森野基金, 学術集会開催援助金, 「International Symposium on Photo-Dynamics and Reaction Dynamics of 

Molecules」, 見附孝一郎 (1999年).

大幸財団, 学会等開催助成金, 「International Symposium on Photo-Dynamics and Reaction Dynamics of Molecules」, 見附孝一

郎 (1999年).

基盤研究(C), 「放射光とレーザーの同時照射による分子の多光子電子励起」, 見附孝一郎 (1998年–2000年).

松尾科学振興財団, 学術研究助成, 「放射光励起で生成した偏極原子のレーザー光イオン化—光イオン化完全実験を目指

して」, 見附孝一郎 (1998年).

基盤研究(B), 「レーザーと放射光を組合わせた振動高次倍音励起分子の光解離制御」, 見附孝一郎 (2002年–2004年).

光科学技術研究振興財団, 研究助成, 「ナノ分子場中の原子と光の相互作用—金属内包フラーレンに軟Ｘ線巨大共鳴は存

在するか？」, 見附孝一郎 (2002年–2003年).

大幸財団, 海外学術交流研究助成, 「XIV International Conference on Vacuum Ultraviolet Radiation Physics」, 見附孝一郎 

(2004年).

独立行政法人科学技術振興機構, 平成１７年度シーズ育成試験研究, 「新奇高沸点物質の質量分析装置の開発と実用化試

験」, 見附孝一郎 (2005年–2006年).

基盤研究(B), 「炭素ナノケージに貯蔵された物質の放射光共鳴制御」, 見附孝一郎 (2006年–2007年).
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C)	 研究活動の課題と展望

光電子分光，蛍光分光，質量分析，同時計測，ポンプ・プローブ分光などを用い，気相分子やクラスターの光イオン化過程

を詳細に研究する。また，真空紫外領域の中性超励起状態の構造や電子状態に関する情報を集積しその動的挙動を明かに

する。将来の目標は次の通りである：①振動励起分子の放射光解離による反応分岐比制御，②フラーレンの波長掃引光電

子分光と高励起フラーレンイオンの解離ダイナミクスの解明，③励起分子や解離フラグメントの内部状態観測と，発光・解離・

異性化・振動緩和などの過渡現象の追跡。
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菱　川　明　栄（准教授）（2003 年 4 月 1 日着任）

A-1)	専門領域：光子場物理化学、原子分子光物理学

A-2)	研究課題：

a)	極短パルス光による強レーザー場中分子ダイナミクスの解明

b)	クーロン爆発イメージングによる超高速反応追跡

c)	高次高調波による極短パルス軟Ｘ線の発生と応用

A-3)	研究活動の概略と主な成果

a)	9 fs および 40 fs 超短パルス強レーザー場（2 × 1015 W/cm2）におけるオゾン（O3）の３体クーロン場爆発過程，

O3
3+ → O+ + O+ + O+，をコインシデンス運動量画像法を用いて測定した。Dalitz プロットに基づいた運動量ベクト

ル相関の解析から，レーザー場のパルス幅が長くなるにつれて，対称伸縮振動及び屈曲振動座標方向に加えて非対

称伸縮振動座標方向への構造変形が誘起されることが示された。

b)	マイケルソン干渉計によって得た高強度 9 fs レーザーパルス対（1.3 × 1014 W/cm2）を重水素化アセチレンに照射し，

これによって生成した C2D2
3+ からのクーロン爆発過程をコインシデンス運動量画像法によりモニターした。パル

ス対の時間遅延を 30 fs から 90 fs に変化させたところ，D+ および C+ イオンの運動量がなす角の分布ピークが 30

度から 120 度に変化し，その後 280 fs で再び 30 度にピークを示すことが見いだされた。このことは，水素原子が

片方の炭素サイトから他方へ極めて高速（~90 fs）にシフトした後，元の炭素サイトへ再移動することを意味して

おり，強レーザーパルスによって生成したアセチレン２価イオンにおいて水素移動反応が再帰的に起こる様子を可

視化することに成功した。

c)	希ガス非線形媒質（Ne, Ar）を用いて発生させた高調波を，希ガス圧，セル長，集光強度を制御変数として最適化

を行い，その特性を評価をした。その結果，59 次高調波（波長：13.5 nm）において単位時間あたり光子数 109 程度，

ビーム広がり 1.5 mrad の高強度短パルス軟Ｘ線を得ることに成功した。また，特定次数の高調波を取り出すための

誘電多層膜ミラーと，ポンプ・プローブ時間遅延部を備えたビームラインを構築した。

B-1)	学術論文

A. HISHIKAWA, A. MATSUDA, M. FUSHITANI and E. J. TAKAHASHI, “Visualizing Recurrently Migrating Hydrogen 

in Acetylene Dication by Intense Ultrashort Laser Pulses,” Phys. Rev. Lett. 99, 258302 (4 pages) (2007).

A. MATSUDA, E. J. TAKAHASHI and A. HISHIKAWA, “Dalitz Plot Analysis of Coulomb Exploding O3 in Ultrashort 

Intense Laser Fields,” J. Chem. Phys. 127, 114318 (6 pages) (2007).

B-2)	国際会議のプロシーディングス

A. HISHIKAWA, A. MATSUDA, M. FUSHITANI and E. J. TAKAHASHI, “Visualizing Recurrently Migrating Hydrogen 

by Few-Cycle Intense Laser Pulses,” J. Phys.: Conf. Series 88, 12056 (6 pages) (2007).
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B-3)	総説、著書

A. HISHIKAWA and K. YAMANOUCHI, “Coulomb Explosion Imaging of Molecular Dynamics in Intense Laser Fields,” 

in Progress in Ultrafast Intense Laser Science II, K. Yamanouchi, S. L. Chin, P. Agostini and G. Ferrante, Eds., Springer; 

Heidelberg, pp. 1–24 (2006).

B-4)	招待講演

A. HISHIKAWA, “Real-time reaction imaging by ultrashort intense laser pulses and high-order harmonics,” International 

Symposium on Spectroscopy, Reaction Dynamics and Manipulation of Atoms and Molecules, Sendai (Japan), February 

2007.

A. HISHIKAWA, “Visualizing recurrently migrating hydrogen in acetylene dication by Sub-10-fs Intense Laser Pulses,” 

COAST One-day Symposium on Ultrafast Intense Laser Science 3, Tokyo (Japan), May 2007.

A. HISHIKAWA, “Visualizing Recurrently Migrating Hydrogen in Acetylene Dication by Ultrashort Intense Laser Pulses,” 

XXV International Conference on Photonic, Electronic and Atomic Collisions, Freiburg (Germany), July 2007.

A. HISHIKAWA, “Visualizing Molecular Dynamics by Ultrashort Intense Laser Pulses,” 29th International Symposium on 

Free Radicals, Montana (U.S.A.), August 2007.

A. HISHIKAWA, “Visualizing Chemical Reactions by Laser Coulomb Explosion Imaging,” Asian CORE Symposium on 

Advanced Laser Spectroscopy, Kobe (Japan), September 2007.

菱川明栄, 「レーザー高次高調波によるレーザー場反応追跡: 現状と展望」, 第２０回日本放射光学会年会・放射光科学合同シ

ンポジウム「シード光を用いた短波長コヒーレント光発生技術の現状と展望」, 広島国際会議場, 広島, 2007年 1月.

菱川明栄, 「高次高調波によるレーザー場反応追跡: 現状と展望」, UVSOR 研究会「自由電子レーザー開発の現状と将来〜利

用研究に向けて〜」, 分子科学研究所, 岡崎, 2007年 3月.

菱川明栄, 「極短パルスレーザー場における分子」, 第４回AMO 討論会, 電通大, 調布, 2007年 6月.

菱川明栄, 「サブ 10 フェムト秒強レーザー場における分子過程」, 理研・分子研合同シンポジウム「エクストリームフォトニクス

研究」, ホテル竹島, 蒲郡, 2007年 11月.

B-6)	受賞、表彰

菱川明栄, 原子衝突研究協会若手奨励賞 (2000).

菱川明栄, 日本分光学会賞論文賞 (2001).

菱川明栄, 平成１９年度分子科学奨励森野基金 (2007).

B-7)	学会および社会的活動

学協会役員、委員

日本分光学会企画委員 (1999–2003).

原子衝突研究協会企画委員 (2001–2003, 2006–2008).

分子科学研究会委員 (2002–2006).

日本分光学会中部支部幹事 (2003– ).

強光子場科学懇談会企画委員 (2004–2007).
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強光子場科学懇談会幹事 (2007– ).

日本化学会東海支部代議員 (2007– ).

学会の組織委員

分子構造総合討論会プログラム委員 (2000).

分子構造総合討論会シンポジウム「レーザー場による分子過程コントロール」主催者 (2000).

日本分光学会装置部会・理研合同シンポジウム「強光子場の科学とその応用」主催者 (2000).

日本分光学会装置部会・理研合同シンポジウム「超短パルス電子線・Ｘ線技術の現状と新展開」主催者(2002).

第８回東アジア化学反応ワークショップ主催者 (2004).

第２２回化学反応討論会実行委員 (2005–2006).

原子衝突研究協会第３１回研究会実行委員 (2005–2006).

レーザー学会第２８回年次大会プログラム委員 (2007–2008).

Asia Pacific Laser Symposium（APLS） 2008 プログラム委員 (2007–2008).

B-8)	大学での講義、客員

総合研究大学院大学物理科学研究科, 「光化学」, 2007年 8月23日–25日.

京都大学大学院理学研究科化学専攻, 連携併任准教授, 2005年 4月–2008年 3月.

B-10)外部獲得資金

松尾学術助成, 「強光子場中分子の電子相関ダイナミックス」, 菱川明栄 (1999年).

基盤研究(C), 「多原子分子ドレスト状態の高分解能干渉ドップラー分光」, 菱川明栄 (1999年).

基盤研究(B)(2), 「同時計数運動量測定による強光子場中多原子分子ドレスト状態の解明」, 菱川明栄 (2000年–2001年).

若手研究(A), 「電子－イオンコインシデンス運動量計測による強光子場中分子ダイナミクス」, 菱川明栄 (2002年–2004年).

特定領域研究（公募）, 「分子ドレスト状態における核波束実時間追跡：コインシデンス画像法によるアプローチ」, 菱川明栄 

(2004年–2005年).

科学技術振興機構戦略的創造事業さきがけ, 「光電子ホログラフィーによるレーザー場反応追跡」, 菱川明栄 (2005年–2009

年).

C)	 研究活動の課題と展望

a)	強レーザー場中における基礎的な分子過程のうちイオン化を取り上げ，特にトンネルイオン化領域における電子励

起状態の寄与について研究を進める。

b)	クーロン爆発イメージングを利用した光誘起反応過程の実時間追跡および，強レーザー場における分子過程の「そ

の場」観測を行う。

c)	レーザー高次高調波が有する高い時間分解能と，軟Ｘ線領域の高い光子エネルギーを利用した実時間反応追跡の

ための新規手法の開発を行い，超高速核ダイナミクスの追跡だけにとどまらず，反応過程を決定づける電子の運動

を明らかにしたい。
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光源加速器開発研究部門（極端紫外光研究施設）

加　藤　政　博（教授）（2000 年 3 月 1 日着任、2004 年 4 月 1 日昇任）

A-1)	専門領域：加速器科学、放射光科学、ビーム物理学

A-2)	研究課題：

a)	シンクロトロン光源の研究

b)	自由電子レーザーの研究

c)	相対論的電子ビームを用いた光発生法の研究

A-3)	研究活動の概略と主な成果

a)	２００３年度の大幅な改造により世界最高レベルの高性能光源へと生まれ変わった光源加速器 UVSOR-II の更なる性

能向上に向けた開発研究を継続している。UVSOR-II の高輝度という優れた特徴は一方でビーム寿命の短縮をもた

らす。この問題に対する究極的な解決策となるトップアップ入射の導入に向けて準備を進めている。入射器のフル

エネルギー化と放射線遮蔽の増強，更に入射路のフルエネルギー化が完了し，蓄積リングへのフルエネルギー入射

に成功した。光源リングでは４台目となるアンジュレータである可変偏光アンジュレータの立ち上げ調整が完了し，

利用実験に供されている。

b)	自由電子レーザーでは施設の最短波長記録を更新し続けており，発振波長は 199 nm に達した。所内外の複数のユー

ザーグループが利用実験を開始しており，成果も挙がり始めている。一方，将来の高品質電子ビームを使った短波

長コヒーレント光生成の基礎研究として，電子ビームを用いたコヒーレント高調波発生の研究をフランスのグルー

プと共同で進めている。これまでに TiSa レーザーの三倍波の発生に成功しているが，現在，その特性の計測を進

めている。

c)	外部レーザーを用いて電子パルス上に微細な密度構造を形成することでコヒーレント放射光をテラヘルツ領域にお

いて生成することに成功しているが，特に，周期的な密度構造を形成することで準単色のコヒーレント放射光を一

様磁場中で生成することに世界で初めて成功した。

B-1)	学術論文

T. NAKAGAWA, T. YOKOYAMA, M. HOSAKA and M. KATOH, “Measurements of Threshold Photoemission Magnetic 

Dichroism Using Ultraviolet Lasers and a Photoelastic Modulator,” Rev. Sci. Instrum. 78, 023907 (2007).

A. MOCHIHASHI, M. KATOH, M. HOSAKA, Y. TAKASHIMA and Y. HORI, “Touschek Lifetime Measurement with a 

Spurious Bunch in Single Bunch Operation in the UVSOR-II Electron Storage Ring,” Nucl. Instrum. Methods Phys. Res., Sect. 

A 572, 1033–1041 (2007).

M. LABAT, M. HOSAKA, A. MOCHIHASHI, M. SHIMADA, M. KATOH, G. LAMBERT, T. HARA, Y. TAKASHIMA 

and M. E. COUPRIE, “Coherent Harmonic Generation at UVSOR-II Storage Ring,” Eur. Phys. J. D 44, 187–200 (2007).

M. SHIMADA, M. KATOH, S. KIMURA, A. MOCHIHASHI, M. HOSAKA, Y. TAKASHIMA, T. HARA and T. 

TAKAHASHI, “Intense Terahertz Synchrotron Radiation by Laser Bunch Slicing at UVSOR-II Electron Storage Ring,” Jpn. 

J. Appl. Phys. 46, 7939–7944 (2007).
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B-2)	国際会議のプロシーディングス

A. MOCHIHASHI, M. KATOH, M. HOSAKA, J. YAMAZAKI, K. HAYASHI, Y. TAKASHIMA and H. SUZUKI, 

“Upgrade of Main RF Cavity in UVSOR-II Electron Storage Ring,” Proc. 10th Euro. Particle Accel. Conf., 1268–1270 

(2006).

M. KATOH, M. HOSAKA, A. MOCHIHASHI, M. SHIMADA, S. KIMURA, T. HARA, Y. TAKASHIMA and T. 

TAKAHASHI, “Observation of Intense Terahertz Synchrotron Radiation Produced by Laser Bunch Slicing at UVSOR-II,” 

Proc. 10th Euro. Particle Accel. Conf., 3377–3379 (2006).

A. MOCHIHASHI, M. KATOH, M. HOSAKA, M. SHIMADA, S. KIMURA, Y. TAKASHIMA and T. TAKAHASHI, 

“Observation of THz Synchrotron Radiation Bursts in UVSOR-II Electron Storage Ring,” Proc. 10th Euro. Particle Accel. 

Conf., 3380–3382 (2006).

M. LABAT, G. LAMBERT, M. E. COUPRIE, D. NUTARELLI, M. HOSAKA, A. MOCHIHASHI, J. YAMAZAKI, M. 

SHIMADA, M. KATOH, Y. TAKASHIMA and T. HARA, “Coherent Harmonic Generation Experiment on UVSOR-II 

Storage Ring,” Proc. 10th Euro. Particle Accel. Conf., 50–52 (2006).

A. MOCHIHASHI, M. HOSAKA, M. KATOH, J. YAMAZAKI, K. HAYASHI, Y. TAKASHIMA and Y. HORI, “Ion-

Related Phenomenon in UVSOR/UVSOR-II Electron Storage Ring,” Proc. 10th Euro. Particle Accel. Conf., 1265–1267 

(2006).

M. KATOH, M. HOSAKA, A. MOCHIHASHI, M. SHIMADA, T. HARA, J. YAMAZAKI and K. HAYASHI, “Present 

Status of UVSOR-II,” Proc. 10th Euro. Particle Accel. Conf., 3374–3376 (2006).

M. KATOH, M. HOSAKA, A. MOCHIHASHI, M. SHIMADA, S. KIMURA, Y. TAKASHIMA and T. TAKAHASHI, 

“Coherent Terahertz Radiation at UVSOR-II,” in The Ninth Internat. Conf. on Synchrotron Radiation Instrumentation, AIP 

Conf. Proc. 879, 71–73 (2007).

M. KATOH, E. SHIGEMASA, S. KIMURA and N. KOSUGI, “Present Status of UVSOR-II,” in The Ninth Internat. Conf. 

on Synchrotron Radiation Instrumentation, AIP Conf. Proc. 879, 192–195 (2007).

S. KIMURA, T. ITO, E. NAKAMURA, M. HOSAKA and M. KATOH, “Design of a High Resolution and High Flux 

Beamline for VUV Angle-Resolved Photoemission at UVSOR-II,” in The Ninth Internat. Conf. on Synchrotron Radiation 

Instrumentation, AIP Conf. Proc. 879, 527–530 (2007).

M. KATOH, A. MOCHIHASHI, M. SHIMADA, J. YAMAZAKI, K. HAYASHI, M. HOSAKA and Y. TAKASHIMA, 

“Recent Developments at UVSOR-II,” Proc. 22nd Particle Accel. Conf., 1028–1030 (2007).

B-3)	総説、著書

加藤政博、原　徹、保坂将人, 「シード光を用いた短波長コヒーレント光発生技術の現状と展望」, 放射光（Journal o f 

Japanese Society for Synchrotron Radiation Research）, 20, No.4, 226–232 (2007).

B-4)	招待講演

M. KATOH, “FEL and CSR at UVSOR-II,” The second Workshop of the Asia/Oceania Forum for Synchrotron Radiation 

Research, Shinchu (Taiwan), November 2007.
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B-7)	学会および社会的活動

学会の組織委員

加速器科学研究発表会世話人 (2001–2003).

加速器学会設立準備委員会委員 (2003).

加速器学会組織委員 (2004– ).

日本放射光学会評議員 (2006– ).

学会誌編集委員

放射光学会誌編集委員 (2000–2002).

科学研究費の研究代表者、班長等

科学研究費補助金基盤研究(B)(2) 代表者 (2003–2004).

科学研究費補助金基盤研究費(B) 代表者 (2005– ).

その他の委員

日中拠点大学交流事業（加速器科学分野）国内運営委員会委員 (2000–2005).

佐賀県シンクロトロン光応用研究施設・光源装置設計評価委員 (2001).

むつ小川原地域における放射光施設整備に係る基本設計等調査評価会（加速器）委員 (2001).

B-8)	大学での講義、客員

高エネルギー加速器研究機構物質構造科学研究所, 客員教授, 2004年– .

名古屋大学大学院工学研究科, 客員教授, 2006年– .

B-10)外部獲得資金

基盤研究(B)(2), 「電子蓄積リングによる遠赤外コヒーレント放射光の生成」, 加藤政博 (2003年–2004年).

基盤研究(B), 「レーザーと電子ビームを用いたテラヘルツコヒーレント放射光の生成」, 加藤政博 (2005年– ).

C)	 研究活動の課題と展望

UVSOR は２００３年度の大幅な改造を中心とする一連の高度化により，低エネルギーのシンクロトロン光源としては世界的に

も最高レベルの性能を有する施設となった。現在，高度化された加速器群の性能を最大限引き出す努力を継続している。ビー

ム寿命の問題を究極的に解決するためのトップアップ運転の実現に向けて，シンクロトロンのフルエネルギー化を実施し，放

射線遮蔽増強も完了した。入射効率の向上，漏洩放射線の低減に関する研究開発に取り組み，早期のトップアップ運転実現

を目指す。一方，高度化で増設された直線部へのアンジュレータの導入も進んでおり，昨年建設された４台目となる可変偏光

型のアンジュレータは既にユーザー利用に供されている。更に，２本のアンジュレータが設置可能であるが，予算的な問題で

建設の目処は立っていない。施設の性能を100% 引き出すために，早期の実現が望まれる。

自由電子レーザーに関しては，深紫外での高出力発振に成功し，利用実験が始まっている。調整の省力化，安定性の向上，

実験ステーションへのレーザー光の輸送などに取り組んでいる。利用実験の拡大と並行して，より短波長の真空紫外域での

発振実現を目指して研究を進めていく。今年度は 199nm での発振に成功したが，今後更に短波長化を試みる。
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極短パルスレーザーと蓄積リングの電子ビームを併用した，テラヘルツ領域でのコヒーレント放射の生成，真空紫外領域での

コヒーレント高調波発生の研究を進めている。準単色のテラヘルツ光を一様磁場中で生成することに世界で初めて成功した。

今後は実用化を意識して，更に研究を進めていきたいと考えている。大強度化，安定化が今後の課題である。自由電子レー

ザー光，シンクロトロン光，コヒーレントテラヘルツ光の同期性を活用した利用法の開拓も課題である。
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光物性測定器開発研究部門（極端紫外光研究施設）

木　村　真　一（准教授）（2002 年 4 月 1 日着任）

A-1)	専門領域：物性物理学、放射光科学

A-2)	研究課題：

a)	機能性固体・薄膜の電子状態の分光研究

b)	低エネルギー放射光を使った新しい分光法の開発

A-3)	研究活動の概略と主な成果

a)	機能性固体・薄膜の電子状態の分光研究：磁性と伝導が複雑に絡み合うことにより，新しい機能性が期待できる物

質について，低温・高圧・高磁場下の赤外・テラヘルツ分光と高分解能三次元角度分解光電子分光を行うことによ

り，機能性の起源である電子状態を詳細に決定している。また，それらの実験条件に合わせた第一原理電子状態計

算を組み合わせることで，機能性固体・薄膜の電子状態の総合的な情報を得ている。本年度実施した研究内容は，

以下の通りである。

	 ①巨大磁気抵抗物質 EuO 単結晶薄膜の育成と電子状態の評価

	 ②高圧下テラヘルツ分光による SmS の excitonic instability

	 ③重い電子系 CeIn3 の高圧下赤外分光による局在から遍歴に至る電子状態

	 ④強相関層状物質 CeTe2 の CDW の三次元効果

	 ⑤スピン揺らぎが強い系（ZrZn2，SrFe4Sb12，YnIr2Si2）の電荷ダイナミクス

b)	低エネルギー放射光を使った新しい分光法の開発：これまでに開発してきた，UVSOR-II 三次元角度分解光電子分

光（BL5U）と赤外・テラヘルツ顕微分光（BL6B），SPring-8 の多重極限環境下赤外分光（BL43IR）は順調に結果

を出している。昨年度から今年度にかけて開発してきた UVSOR-II 真空紫外高分解能角度分解光電子分光ビームラ

イン（BL7U）では，hn = 7 ~ 40 eV の狭い範囲ではあるが，実用分解能では世界トップレベルの性能が得られ，

２００７年度後期からユーザー利用が進行している。この分光器の特徴は，UVSOR-II 光源の高輝度性を使って入射

スリットをなくすことにより，光電子分光に必要な高フラックスかつ高分解能が実現できるようにした点である。

このビームラインは，光源の性能に依存するため，次年度予定されている UVSOR-II のトップアップ運転によって，

さらなる性能アップが期待できる。

B-1)	学術論文

S. KIMURA, N. KIMURA and H. AOKI, “Low-Energy Electrodynamics of Heavy Quasiparticles in ZrZn2,” J. Phys. Soc. 

Jpn. 76, 084710 (5 pages) (2007).

S. KIMURA, H. J. IM, T. MIZUNO, S. NARAZU, E. MATSUOKA and T. TAKABATAKE, “Infrared Study on the Electronic 

Structure of the Alkaline-Earth-Filled Skutterudites AM4Sb12 (A = Sr, Ba; M = Fe, Ru, Os),” Phys. Rev. B 75, 245106 (6 pages) 

(2007).
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T. NISHI, S. KIMURA, T. TAKAHASHI, H. J. IM, Y. S. KWON, T. ITO, K. MIYAGAWA, H. TANIGUCHI, A. 

KAWAMOTO and K. KANODA, “Magnetic-Field-Induced Superconductor–Insulator–Metal Transition in an Organic 

Conductor: An Infrared Magneto-Optical Imaging Spectroscopic Study,” Phys. Rev. B 75, 014525 (5 pages) (2007).

Y. SAKURAI, S. KIMURA and K. SEKI, “Infrared Reflection-Absorption Spectroscopy of Alq3 Thin Film on Silver Surface 

Using Synchrotron Radiation,” Appl. Phys. Lett. 91, 061922 (3 pages) (2007).

K. MATSUBAYASHI, K. IMURA, H. S. SUZUKI, T. MIZUNO, S. KIMURA, T. NISHIOKA, K. KODAMA and N. K. 

SATO, “Effect of Single Crystal Composition on Electrical, Optical, Magnetic and Thermodynamic Properties of SmS,” J. 

Phys. Soc. Jpn. 76, 064601 (6 pages) (2007).

M. SHIMADA, M. KATOH, S. KIMURA, A. MOCHIHASHI, M. HOSAKA, Y. TAKASHIMA, T. HARA and T. 

TAKAHASHI, “Intense Terahertz Synchrotron Radiation by Laser Bunch Slicing at UVSOR-II Electron Storage Ring,” Jpn. 

J. Appl. Phys. 46, 7939–7944 (2007).

J. ONOE, T. ITO, S. KIMURA, K. OHNO, Y. NOGUCHI and S. UEDA, “The Valence Electronic Structure of a Peanut-

Shaped C60 Polymer: In Situ High-Resolution Photoelectron Spectroscopic and Density-Functional Studies,” Phys. Rev. B 75, 

233410 (4 pages) (2007).

J. ONOE, T. ITO, S. KIMURA and K. OHNO, “In Situ High-Resolution Valence Photoelectron Spectra of a Peanut-Shaped 

C60 Polymer,” Eur. Phys. J. D 43, 141–142 (2007).

T. TAKEUCHI, D. FUKAMAKI, H. MIYAZAKI, K. SODA, M. HASEGAWA, H. SATO, U. MIZUTANI, T. ITO and S. 

KIMURA, “Electronic Structure and Stability of the Pd-Ni-P Bulk Metallic Glass,” Mater. Trans. 48, 1292–1298 (2007).

I. OUCHI, I. NAKAI, M. ONO and S. KIMURA, “Features of Fluorescence Spectra of Polyethylene 2,6-Naphthalate Films,” 

J. Appl. Polym. Sci. 105, 114–121 (2007).

B-2)	国際会議のプロシーディングス

J. ONOE, Y. OCHIAI, T. ITO, S. KIMURA, S. UEDA, Y. NOGUCHI and K. OHNO, “Electronic and Electron-Transport 

Properties of Peanut-Shaped C60 Polymers,” J. Phys.: Conf. Series 61, 899–903 (2007).

S. KIMURA and T. MIZUNO, “Application of Terahertz Synchrotron Radiation at UVSOR-II,” AIP Conf. Proc. 902, 67–70 

(2007).

H. J. IM, T. ITO, H. D. KIM, S. KIMURA, J. B. HONG and Y. S. KWON, “Electronic Structure of CeNiGe2–xSix Studied 

by Resonant Photoemission,” J. Magn. Magn. Mater. 310, 411–413 (2007).

Y. S. KWON, K. E. LEE, M. A. JUNG, E. Y. SONG, H. J. OH, H. J. IM and S. KIMURA, “Hybridization Gap Collapse 

at a Quantum Critical Point of CeNi1–xCoxGe2,” J. Magn. Magn. Mater. 310, 310–312 (2007).

T. ITO, H. J. IM, S. KIMURA and Y. S. KWON, “Three-Dimentional Fermi Surface of CeTe2 Studied by Angle-Resolved 

Photoemission,” J. Magn. Magn. Mater. 310, 431–433 (2007).

S. KIMURA, T. NISHI, T. TAKAHASHI, T. MIZUNO, K. MIYAGAWA, H. TANIGUCHI, A. KAWAMOTO and K. 

KANODA, “Pressure Dependence of Phase Separation in Deuterated κ-(ET)2Cu[N(CN)2]Br at the Mott Boundary,” J. Magn. 

Magn. Mater. 310, 1102–1104 (2007).

T. ITO, S. KIMURA, H. J. IM, E. NAKAMURA, M. SAKAI, T. HORIGOME, K. SODA and T. TAKEUCHI, “BL5U at 

UVSOR-II for Three-Dimensional Angle-Resolved Photoemission Spectroscopy,” AIP Conf. Proc. 879, 587–590 (2007).
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M. KATOH, E. SHIGEMASA, S. KIMURA and N. KOSUGI, “Present Status of UVSOR-II,” AIP Conf. Proc. 879, 192–195 

(2007).

M. KATOH, M. HOSAKA, A. MOCHIHASHI, M. SHIMADA, S. KIMURA, Y. TAKASHIMA and T. TAKAHASHI, 

“Coherent Terahertz Radiation at UVSOR-II,” AIP Conf. Proc. 879, 71–74 (2007).

S. KIMURA, T. ITO, E. NAKAMURA, M. HOSAKA and M. KATOH, “Design of a High-Resolution and High-Flux 

Beamline for VUV Angle-Resolved Photoemission at UVSOR-II,” AIP Conf. Proc. 879, 527–530 (2007).

S. KIMURA, Y. SAKURAI, E. NAKAMURA and T. MIZUNO, “Terahertz Microspectroscopy and Infrared Reflection-

Absorption Spectroscopy Apparatuses at UVSOR-II,” AIP Conf. Proc. 879, 595–598 (2007).

B-4)	招待講演

S. KIMURA, “Infrared Magneto-Optical Imaging on Correlated Materials,” 4th International Workshop on Infrared Spectroscopy 

and Microscopy with Accelerator Based Sources, Awaji Island (Japan), September 2007.

S. KIMURA, “Closing Remark,” UVSOR Workshop on Terahertz Coherent Synchrotron Radiation, Okazaki (Japan), September 

2007.

S. KIMURA, “Electrodynamics on spin fluctuation materials,” Berichte aus der Physik, Max-Planck-Institut für Chemishe 

Physik fester Stoffe, Dresden (Germany), July 2007.

S. KIMURA, “Application of terahertz synchrotron radiation at UVSOR-II,” 2nd International Symposium on Portable 

Synchrotron Light Sources and Advanced Applications, Kusatsu (Japan), January 2007.

T. ITO, “Angle-resolved photoemission study on strongly correlated f electron systems,” Festkorperphysikalisches Kolloquium, 

Max-Planck-Institut für Chemishe Physik fester Stoffe, Dresden (Germany), July 2007.

木村真一, 「テラヘルツ放射光の現状と大強度CSR の利用」, ERL 研究会「コンパクトERL が拓く世界」, 物構研, 2007年 7月.

木村真一, 「空間分解能とエネルギー分解能を上げたARPES での展望」, 物性研究所短期研究会「高輝度軟Ｘ線放射光が拓

く物質科学の新たな地平」, 東大物性研, 2007年 7月.

木村真一, 「放射光赤外利用研究の現状と今後の方向」, 立命館大学ＳＲセンター成果報告会, 草津市, 2007年 6月.

木村真一, 「分子性導体の赤外磁気光学イメージング」, 「分子性導体の機能・構造相関の研究と放射光利用」研究会, 兵庫県

佐用郡, 2007年 6月.

木村真一, 「テラヘルツ放射光利用の現状と大強度CSR テラヘルツ光への期待」, 放射光セミナー , 物構研, 2007年 4月.

B-6)	受賞、表彰

木村真一, 日本放射光学会・第５回若手奨励賞 (2001).

B-7)	学会および社会的活動

学協会役員、委員

日本放射光学会評議員 (2006–2008).

日本放射光学会行事幹事 (2005–2006).

日本放射光学会渉外幹事 (2003–2004).

日本放射光学会行事委員 (2003–2004, 2007–2009).
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日本物理学会名古屋支部委員 (2007– ).

VUV・SX 高輝度光源利用者懇談会幹事 (2006–2007).

UVSOR 利用者懇談会世話人 (2000–2001).

学会の組織委員等

5th International Workshop on Infrared Microscopy and Spectroscopy with Accelerator Based Sources, International Advisory 

Board (Banff, Canada, September 2009).

第２１回日本放射光学会年会・放射光科学合同シンポジウム組織委員、実行委員 (2007).

4th International Workshop on Infrared Microscopy and Spectroscopy with Accelerator Based Sources, Co-chair, International 

Advisory Board (Awaji Island, Japan, September 2007).

第２０回日本放射光学会年会・放射光科学合同シンポジウム組織委員長、プログラム委員、実行委員 (2006).

第３回次世代光源計画ワークショップ—先端的リング型光源が開くサイエンス—　実行委員長 （日本放射光学会主

催，岡崎，2006年 8月）.

第１９回日本放射光学会年会・放射光科学合同シンポジウム組織委員長、プログラム委員、実行委員 (2005).

次世代光源計画ワークショップ—未来光源が開くサイエンス—　実行委員長 （日本放射光学会主催, 岡崎, 2005年 8

月）.

International Workshop on Infrared Microscopy and Spectroscopy with Accelerator Based Sources 2005, International 

Advisory Board (Rathen, Germany, June 2005).

第１８回日本放射光学会年会・放射光科学合同シンポジウムプログラム委員 (2004).

第１７回日本放射光学会年会・放射光科学合同シンポジウム組織委員、プログラム委員 (2003).

第１６回日本放射光学会年会・放射光科学合同シンポジウム組織委員、プログラム委員(2002).

第１５回日本放射光学会年会・放射光科学合同シンポジウムプログラム委員 (2001).

第１４回日本放射光学会年会・放射光科学合同シンポジウム組織委員、プログラム委員 (2000).

第１３回日本放射光学会年会・放射光科学合同シンポジウムプログラム委員 (1999).

文部科学省、学術振興会等の役員等

（財）高輝度光科学研究センター・利用研究課題選定委員会分科会委員 (2003–2007).

（財）高輝度光科学研究センター・ナノテク支援課題審査委員会委員 (2003–2007).

学会誌編集委員

真空誌編集委員 (2007–2009).

B-8)	大学での講義、客員

総合研究大学院大学物理科学研究科, 「極端紫外光分光学」, 2007年 10月6日–20日.

立命館大学COE 推進機構特別招聘准教授, 2007年 4月– .

東京大学物性研究所, 嘱託研究員, 1995年 4月– .

（財）高輝度光科学研究センター , 外来研究員, 1999年 4月– .

東京大学物性研究所, 嘱託研究員, 2003年 4月– . （伊藤助教）

（財）理化学研究所播磨研究所, 非常勤連携研究員, 2003年 4月– . （伊藤助教）
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B-10)外部獲得資金

基盤研究(B), 「強相関 4f 電子系の量子臨界点における電子状態の光学的・光電的研究」, 木村真一 (2006年–2008年).

（財）光科学技術研究振興財団・助成金, 「リング型電子加速器からの大強度テラヘルツ光の発生と制御」, 木村真一 (2006年

–2007年).

特定領域研究（公募）, 「モット転移系有機超伝導体の高圧・高磁場下の電子状態」, 木村真一 (2004年–2005年).

若手研究(A), 「電子相関が強い系の多重極限環境下における物性発現メカニズムの分光研究」, 木村真一 (2002年–2004年).

萌芽研究, 「シンクロトロン放射光を使ったテラヘルツ顕微分光法の開発」, 木村真一 (2002年).

（財）ひょうご科学技術協会・奨励研究助成, 「多重極限環境下における物質の電子状態の赤外分光」, 木村真一 (2001年).

（財）ひょうご科学技術協会・海外研究者招聘助成金, 「CeSbNix (x > 0.08) の金属絶縁体転移の光学的研究」, 木村真一 (2000

年).

科学技術振興事業団・さきがけ研究２１, 「赤外磁気光学イメージング分光による局所電子構造」, 木村真一 (1999年–2002年).

日本原子力研究所・黎明研究, 「赤外・テラヘルツ磁気光学素子としての低密度キャリアf 電子系の基礎研究」, 木村真一 (1999

年).

（財）稲森財団・助成金, 「テラヘルツ磁気光学材料としての少数キャリア強相関伝導系の研究」, 木村真一 (1999年).

（財）島津科学技術振興財団・研究開発助成金, 「テラヘルツ磁気光学分光法の開発」, 木村真一 (1999年).

（財）実吉奨学会・研究助成金, 「赤外イメージング分光による磁性体の局所電子構造の研究」, 木村真一 (1999年).

（財）マツダ財団・研究助成金, 「テラヘルツ磁気光学素子としての強相関 4f 電子系の基礎研究」, 木村真一 (1998年).

奨励研究(A), 「赤外磁気光学効果による強相関伝導系物質の低エネルギー励起の研究」, 木村真一 (1997年–1998年).

若手研究(B), 「角度分解光電子分光によるスピン配列した磁性薄膜における電子状態」, 伊藤孝寛 (2005年–2007年).

C)	 研究活動の課題と展望

分子研着任の際に提案していた真空紫外高分解能角度分解光電子分光ビームライン（BL7U）が完成し，これまでに立ち上げ

てきた三次元角度分解光電子分光ビームライン（BL5U）と赤外・テラヘルツ顕微分光ビームライン（BL6B）と合わせて，本格

的に研究の場が整備されたところである。これらの装置を用いることで，これまで以上に高いレベルの研究が遂行できるもの

と期待される。今後，これらのビームラインと第一原理電子状態計算を併せて行うことで，物性をつかさどるフェルミ準位極

近傍の電子状態（フェルミオロジー）の研究を行っていく。

一方で，機能性薄膜試料を育成し，そのままの状態で電子状態を評価する手法も確立しつつある。この方法を用いて，今後

は電子状態を評価することによる新奇物質開発への道を切り開いていく方針である。
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光化学測定器開発研究部門（極端紫外光研究施設）

繁　政　英　治（准教授）（1999 年 5 月 1 日着任）

A-1)	専門領域：軟Ｘ線分子分光、光化学反応動力学

A-2)	研究課題：

a)	内殻励起分子の光解離ダイナミクスの研究

b)	内殻電離しきい値近傍における多電子効果の研究

c)	電子多重同時計測法による原子分子の多重光電離過程の研究

A-3)	研究活動の概略と主な成果

a)	内殻励起分子の解離ダイナミクスの詳細を解明するためには，振動分光が可能な高性能分光器が必要不可欠であ

る。高分解能斜入射分光器を有する新しいアンジュレータビームラインとして，BL6U の建設計画を策定し，来年

度後半からの利用研究開始を目指して物品調達を進めている。このビームラインは，30 〜 600 eV の光エネルギー

範囲で，分解能 10000 以上を達成する事を目指しており，分光器は不等刻線平面回折格子を用いた可変偏角タイプ

である。このビームラインでは，主として気体の高分解能光電子分光を行う予定であり，関連する装置の準備も合

わせて進めている。

b)	分子の多電子励起状態の電子構造とその崩壊過程を詳細に調べる実験研究を継続して行っている。具体的には，

二次元光電子分光法を用いた共鳴オージェ電子スペクトル及び低速電子スペクトルの光エネルギー依存性の観測で

ある。これらを通じて，二原子分子については，多電子励起状態の崩壊過程における非常に複雑な脱励起過程が明

らかにされた。現在，三原子分子へと研究の展開を図っている。

c)	磁気ボトル型電子エネルギー分析器を利用した，原子分子の多重光電離過程の解明に関する国際共同研究を継続

中である。一つの光子の吸収により内殻電子と価電子が同時に放出される過程，或いは光二重電離過程における段

階的過程の検出，更には，内殻電子が二つ放出される過程や三重光電離過程の観測にも成功している。最近，同様

の磁気ボトル型分析器を UVSOR にも整備し，フェムト秒レーザーによる多重電離過程の直接観測を目指して，菱

川グループとの共同研究も進めている。

B-1)	学術論文

Y. Hikosaka, T. Kaneyasu and E. Shigemasa, “Ion Pair Formation in the Vacuum Ultraviolet Region of NO Studied 

by Negative Ion Imaging Spectroscopy,” J. Electron Spectrosc. Relat. Phenom. 154, 43–47 (2006).

T. Aoto, K. Ito, Y. Hikosaka, E. Shigemasa, F. Penent and P. Lablanquie, “Properties of Resonant 

Interatomic Coulombic Decay in Ne Dimers,” Phys. Rev. Lett. 97, 243401 (4 pages) (2006).

Y. Hikosaka, T. Kaneyasu, E. Shigemasa, Y. Tamenori and N. Kosugi, “Autoionization Dynamics of Core-

Valence Doubly Excited States in N2,” Phys. Rev. A 75, 042708 (5 pages) (2007).

Y. Hikosaka, P. Lablanquie, F. Penent, T. Kaneyasu, E. Shigemasa, J. H. Eland, T. Aoto and K. Ito, 

“Double Photoionization into Double Core-Hole States in Xe,” Phys. Rev. Lett. 98, 183002 (4 pages) (2007).
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Y. Hikosaka, T. Kaneyasu, E. Shigemasa, P. Lablanquie, F. Penent and K. Ito, “Multielectron Coincidence 

Spectroscopy for Core-Valence Doubly Ionized States of CO,” J. Chem. Phys. 127, 044305 (4 pages) (2007).

T. Kaneyasu, Y. Hikosaka, E. Shigemasa, F. Penent, P. Lablanquie, T. Aoto and K. Ito, “State-Selective 

Cross Sections of Multiple Photoionization in Ne,” Phys. Rev. A 76, 012717 (7 pages) (2007).

Y. Hikosaka, P. Lablanquie, F. Penent, T. Kaneyasu, E. Shigemasa, J. H. D. Eland, T. Aoto and K. 

Ito, “Single, Double, and Triple Auger Decay of the Xe 4p Core-Hole States,” Phys. Rev. A 76, 032708 (6 pages) (2007).

Y. Hikosaka, T. Gejo, T. Tamura, K. Honma, Y. Tamenori and E. Shigemasa, “Core-Valence Multiply 

Excited States in N2 Probed by Detecting Metastable Fragments,” J. Phys. B 40, 2091–2097 (2007).

T. Kaneyasu, Y. Hikosaka, E. Shigemasa, F. Penent, P. Lablanquie, T. Aoto and K. Ito, “Autoionization 

of the Ne+ Rydberg States Formed via Valence Photoemission,” J. Phys. B 40, 4047–4060 (2007).

P. Lablanquie, T. Aoto, Y. Hikosaka, Y. Morioka, F. Penent and K. Ito, “Appearance of Interatomic 

Coulombic Decay in Ar, Kr, and Xe Homonuclear Dimers,” J. Chem. Phys. 127, 154323 (9 pages) (2007).

B-2)	国際会議のプロシーディングス

T. Kaneyasu, Y. Hikosaka and E. Shigemasa, “Development of Auger-Electron−Ion Coincidence Spectrometer 

on Decay Dynamics of Core-Excited Molecules,” AIP Conf. Proc. 879, 1793–1796 (2007).

E. Shigemasa, T. Kaneyasu, Y. Tamenori and Y. Hikosaka, “Photoelectron Recapture through Post-Collision 

Interaction in N2,” J. Electron Spectrosc. Relat. Phenom. 156-158, 289–293 (2007).

Y. Hikosaka, T. Kaneyasu, Y. Tamenori and E. Shigemasa, “Negative Ion Formation Following Inner-Shell 

Photoexcitation in CO2 Studied by Velocity Imaging Spectroscopy,” J. Electron Spectrosc. Relat. Phenom. 156-158, 284–288 

(2007).

T. Kaneyasu, Y. Hikosaka and E. Shigemasa, “Electron–Ion Coincidence Spectrometer for Studies on Decay 

Dynamics of Core-Excited Molecules,” J. Electron Spectrosc. Relat. Phenom. 156-158, 279–283 (2007).

T. Gejo, M. Machida, K. Honma, E. Shigemasa, E. Nakamura, N. Kosugi and Y. Tamenori, “The 

Vibrational Structure of a Conjugate Shake-Up Satellite Band in the C 1s Core-Level Photoemission of CO,” J. Electron 

Spectrosc. Relat. Phenom. 156-158, 274–278 (2007).

B-4)	招待講演

彦坂泰正, 「分子内殻領域の多電子励起状態の分光と崩壊ダイナミクス」, 原子分子の内殻励起および軟Ｘ線実験技術共同

SPring-8研究会, 高輝度光科学研究センター , 2007年 2月.

金安達夫, 「多電子同時計測法を用いた多重イオン化過程の研究」, 原子分子の内殻励起および軟Ｘ線実験技術共同SPring-8

研究会, 高輝度光科学研究センター , 2007年 2月.

T. Kaneyasu, “Multi-Electron Spectroscopy for Double Photoionization Study of Atoms and Molecules,” International 

Symposium on (e,2e), Double Photoionization and Related Topics, Königstein (Germany), August 2007.
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B-7)	学会および社会的活動

学協会役員、委員

日本放射光学会渉外委員 (2005–2006).

日本放射光学会評議員 (2006– ).

日本放射光学会渉外幹事 (2007– ).

学会の組織委員

日本放射光学会年会放射光科学合同シンポジウム組織委員 (1999–2001).

第１３回日本放射光学会年会放射光科学合同シンポジウム実行副委員長 (1999).

第１３回日本放射光学会年会放射光科学合同シンポジウムプログラム委員 (1999).

第１９回日本放射光学会年会放射光科学合同シンポジウム実行委員 (2005).

SRI06 シンクロトロン放射装置技術国際会議プログラム委員 (2005).

第２２回化学反応討論会実行委員 (2006).

第２０回日本放射光学会年会放射光科学合同シンポジウムプログラム委員 (2006).

第２１回日本放射光学会年会放射光科学合同シンポジウムプログラム委員 (2007).

第２回AOFSRR（放射光研究アジア−オセアニアフォーラム）プログラム委員 (2007).

学会誌編集委員

Synchrotron Radiation News, Correspondent (2001– ).

日本放射光学会学会誌編集委員 (2005–2006).

その他

東京大学物性研究所共同利用施設専門委員 (2005–2006).

B-8)	大学での講義、客員

総合研究大学院大学物理科学研究科, 「光化学」, 2007年 7月23日–25日.

名古屋大学小型シンクロトロン光研究センター , 客員准教授, 2007年 9月– .

B-10)外部獲得資金

基盤研究(B)(2), 「内殻励起分子に特有な分子構造変化を伴う緩和過程の研究」, 繁政英治 (2000年–2002年).

基盤研究(B), 「分子の内殻電離しきい値近傍における多電子効果の研究」, 繁政英治 (2003年–2005年).

若手研究(B), 「同時計測法で探る分子 2価イオン状態の解離ダイナミクス」, 彦坂泰正 (2004年–2005年).

松尾学術研究助成, 「分子クラスターを用いたイオン－分子反応の立体ダイナミクスの解明」, 彦坂泰正 (2006年).

基盤研究(B), 「多重同時計測法で探る内殻励起分子の超高速緩和ダイナミクス」, 繁政英治 (2007年–2008年).

若手研究(B), 「分子配向を制御した低速イオン−分子反応実験」, 彦坂泰正 (2007年–2008年).

若手研究(B), 「多電子相関解析で探る原子分子の多重電離ダイナミクス」, 金安達夫 (2007年–2008年).

C)	 研究活動の課題と展望

我 の々グループでは，放射光を利用した開発要素の強い研究や予備的な実験はUVSOR のBL4B で集中的に実施し，分解能

や光強度が必要な実験に関しては，他施設を含めたアンジュレータビームラインで適宜行う方針で研究を進めて来た。しかし，
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現状ではビームタイムの確保や効率的な装置の運用が難しい。そこで，２００８年度後半からの利用開始を目指して，我々が

主として利用する新しいアンジュレータライン，BL6U の建設計画を立案した。現在，ビームライン構成要素の調達が進んで

おり，２００８年８月末にはビームラインの建設が終了する予定である。このビームラインでは，分子の多電子励起状態の電子

構造とその崩壊過程を二次元光電子分光法によって解明するという研究を中心に行いたいと考えている。これにより，現在

SPring-8 で行っている研究を低エネルギー領域に拡張することが可能となる。また，BL6U の分光性能を活かして，高励起

一価イオン状態や二価イオン状態の分光情報を取得する実験手法の開発にも取り組んで行きたい。
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先端レーザー開発研究部門（分子制御レーザー開発研究センター）

平　等　拓　範（准教授）（1998 年 2 月 1 日着任）

A-1)	専門領域：量子エレクトロニクス、光エレクトロニクス、レーザー物理、非線形光学

A-2)	研究課題：マイクロ固体フォトニクスの研究

a)	マイクロドメイン構造制御に関する研究

b)	マイクロドメイン光制御に関する研究

c)	マイクロ固体フォトニクスの展開

A-3)	研究活動の概略と主な成果

	 先鞭をつけたマイクロチップ Nd:YVO4 レーザー（１９９０年），Yb:YAG レーザー（１９９３年），セラミックレーザー

（１９９７年）は，高機能非線形波長変換可能とするバルク擬似位相整合（QPM）素子である大口径周期分極反転

MgO:LiNbO3（PPMgLN）の展開と相まって研究が大きく広がりつつある。

a)	マイクロドメイン構造，界面（粒界面，結晶界面，さらには自発分極界面）を微細に制御する固相反応制御法の研

究としてレーザーセラミックス，レーザー素子，分極反転素子の作製プロセスの高度化を図っている。

b)	光の発生，増幅，変換の高度制御を可能とする為の研究として，希土類イオンの発光・緩和機構の解明，固体中の

光，エネルギー伝搬，さらにはマイクロドメイン構造と光子及び音子の相互作用機構解明，非線形光学過程の解明，

モデル化を進めている。Yb レーザーの機構解明，Nd レーザーの直接励起可能性，希土類レーザーの励起光飽和特

性，YVO4 の高熱伝導率特性の発見，実証に繋がったばかりでなく，マイクロ共振器の高輝度効果，レーザー利得

と非線形光学過程の量子相関などの興味深い展開も見せている。

c)	開発した光素子を用いた新規レーザー，波長変換システムの開発と展開を図っている。エッジ励起セラミック Yb:

YAG マイクロチップレーザーにおける連続波（CW）414W 発生（出力密度 200 kW/cm3），手のひらサイズ高輝度

温度マイクロチップ Q スイッチレーザー（エネルギー：~4 mJ，パルス幅：500 ps，光強度：~8 MW），200mJ 級の

高効率・高出力のナノ秒光パラメトリック発生，波長 5 ~ 12 mm に至る広帯域波長可変中赤外光発生，マイクロチッ

プレーザーからの UV 光（波長：266 nm）からテラヘルツ波（波長：~200 mm），さらにはコヒーレント軟Ｘ線（波

長：~5 nm）・アト秒（200–300 as）発生などをマイクロ固体フォトニクスで実証した。さらには，新素子は高品質

スクイーズド光の高効率発生も可能と期待されており，量子テレポーテションなどの量子光学などの分野へも展開

されつつある。

B-1)	学術論文

M. TSUNEKANE and T. TAIRA, “High-Power Operation of Diode Edge-Pumped, Composite All-Ceramic Yb:Y3Al5O12 

Microchip Laser,” Appl. Phys. Lett. 90, 121101 (3 pages) (2007).

I. SHOJI, T. TAIRA and A. IKESUE, “Thermally-Induced-Birefringence Effects of Highly Nd3+-Doped Y3Al5O12 Ceramic 

Lasers,” Opt. Mater. 29, 1271–1276 (2007).

Y. SATO, J. SAIKAWA, T. TAIRA and A. IKESUE, “Characteristics of Nd3+-Doped Y3ScAl4O12 Ceramic Laser,” Opt. Mater. 

29, 1277–1282 (2007).
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J. SAIKAWA, Y. SATO, T. TAIRA and A. IKESUE, “Femtosecond Yb3+-Doped Y3(Sc0.5Al0.5)2O12 Ceramic Laser,” Opt. 

Mater. 29, 1283–1288 (2007).

M. TSUNEKANE and T. TAIRA, “Design and Performance of Compact Heatsink for High-Power Diode Edge-Pumped, 

Microchip Lasers,” IEEE J. Sel. Top. Quantum Electron. 13, 619–625 (2007).

Y. SATO, A. IKESUE and T. TAIRA, “Tailored Spectral Designing of Layer-by-Layer Type Composite Nd:Y3ScAl4O12/Nd:

Y3Al5O12 Ceramics,” IEEE J. Sel. Top. Quantum Electron. 13, 838–843 (2007).

J. SAIKAWA, M. FUJII, H. ISHIZUKI and T. TAIRA, “High-Energy, Narrow-Bandwidth Periodically Poled Mg-Doped 

LiNbO3 Optical Parametric Oscillator with a Volume Bragg Grating,” Opt. Lett. 32, 2996–2998 (2007).

Y. PEITIT, B. BOULANGER, P. SEGONDS and T. TAIRA, “Angular Quasi-Phase-Matching,” Phys. Rev. A 76, 063817 

(2007).

B-2)	国際会議のプロシーディングス

M. TSUNEKANE and T. TAIRA, “>400W CW Operation of Diode Edge-Pumped, Composite All-Ceramic Yb:YAG Microchip 

Laser,” OSA Topical Meeting on Advanced Solid-State Photonics, MA2 (2007).

H. ISHIZUKI and T. TAIRA, “Comparative Study on the Coercive Field in Undoped and MgO-Doped Congruent LiNbO3,” 

OSA Topical Meeting on Advanced Solid-State Photonics, MB7 (2007).

J. SAIKAWA, M. MIYAZAKI, M. FUJII, H. ISHIZUKI and T. TAIRA, “Difference Frequency Generation in a ZnGeP2 

Crystal Pumped by a Large Aperture Periodically Poled MgO:LiNbO3 Optical Parametric System,” OSA Topical Meeting on 

Advanced Solid-State Photonics, MB8 (2007).

T. SUZUDO, Y. SATOH, M. HIROI, H. MIFUNE, Y. SATO, H. ISHIZUKI, T. TAIRA, O. NAKAMURA, S. WATANABE 

and Y. FURUKAWA, “Diode-Pumped Nd:GdVO4 Microchip Laser with a Single-Pass Green Generation in PPMgLN,” OSA 

Topical Meeting on Advanced Solid-State Photonics, TuC3 (2007).

S. HAYASHI, T. SHIBUYA, H. SAKAI, H. KAN, T. TAIRA, Y. OGAWA, C. OTANI and K. KAWASE, “Terahertz-Wave 

Parametric Generation Pumped by Microchip Nd:YAG Laser,” OSA Topical Meeting on Advanced Solid-State Photonics, TuC7 

(2007).

Y. SATO and T. TAIRA, “Thermal Conductivities of Polycrystalline Nd3+- and Yb3+-Doped Y3Al5O12 Ceramics,” OSA Topical 

Meeting on Advanced Solid-State Photonics, WB16 (2007).

M. MATSUKURA, O. NAKAMURA, S. WATANABE, A. MIYAMOTO, Y. FURUKAWA, Y. SATO, T. TAIRA, T. SUZUDO 

and H. MIFUNE, “Core-Clad-Type Composites of Nd:GdVO4 Single Crystal Grown by the Double Die EFG Method,” OSA 

Topical Meeting on Advanced Solid-State Photonics, WC3 (2007).

T. TAIRA, “High Brightness-Temperature Micro-Lasers,” Defense & Security Symposium 2007, 6552-13 (2007).

M. TSUNEKANE and T. TAIRA, “High-Power CW Operation and Beam Quality of a Diode Edge-Pumped, Composite All-

Ceramic Yb:YAG Microchip Laser,” CLEO 2007, CThDD3 (2007).

Y. SATO and T. TAIRA, “Thermo-Optical and -Mechanical Parameters of Nd:GdVO4 and Nd:YVO4,” CLEO 2007, JWA87 

(2007).

J. SAIKAWA, M. FUJII, H. ISHIZUKI and T. TAIRA, “High-Energy Periodically Poled MgO:LiNbO3 Optical Parametric 

System with a Bragg Grating,” CLEO 2007, CTuK5 (2007).
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Y. SATO, T. TAIRA, T. SUZUDO and H. MIFUNE, “Laser Properties of Composite Nd:GdVO4 Single Crystal Grown by 

the Double Die EFG Method,” CLEO 2007, CFA2 (2007).

N. ISHII, X. GU, T. FUJII, M. SCHULTZE, V. PERVAK, R. HOLZWARTH, R. BUTKUS, H. ISHIZUKI, T. TAIRA, R. 

HARTMANN, S. ROITHER, M. KITZLER, A. BALTUSKA, A. PISKARSKAS and F. KRAUSZ, “Development of a 

Few-Cycle Infrared OPCPA System and Its Use in High-Harmonic Generation,” CLEO 2007, CMK2 (2007).

M. TSUNEKANE and T. TAIRA, “Highly Thermal-Shock-Resistant Operation of Diode Edge-Pumped, Composite All-

Ceramic Yb:YAG Microchip Lasers,” CLEO/Europe 2007, CA-6-MON (2007).

T. DASCALU, Y. OISHI, M. TSUNEKANE, K. MIDORIKAWA and T. TAIRA, “Thermally Induced Birefringence in 

Edge-Pumped Microchip Yb:YAG Ceramic,” CLEO/Europe 2007, CA-32-MON (2007).

Y. SATO and T. TAIRA, “The Study of Thermo-Mechanical and -Optical Properties of GdVO4 and YVO4,” CLEO/Europe 

2007, CA7-5-WED (2007).

H. ISHIZUKI and T. TAIRA, “Mg-Doped Congruent LiTaO3 for High Power Quasi-Phase Matching Device,” CLEO/Europe 

2007, CE7-3-THU (2007).

T. TAIRA, “Ceramic Lasers,” Journées Nationales des Cristaux pour l’Optique (JNCO), OPTIQUE Grenoble 2007, JNCO-JE1 

(2007).

Y. PETIT, B. BOULANGER, P. SEGONDS and T. TAIRA, “Le Quasi-Accord de Phase Angulaire dans PPLN,” Journées 

Nationales des Cristaux pour l’Optique (JNCO), OPTIQUE Grenoble 2007, JNCO-JE6 (2007).

H. ISHIZUKI and T. TAIRA, “Study on the Field-Poling Dynamics in Mg-Doped LiNbO3 and LiTaO3,” Nonlinear Optics: 

Materials, Fundamentals and Applications (NLO), WE35 (2007).

J. SAIKAWA, M. FUJII, H. ISHIZUKI and T. TAIRA, “High-Energy, Narrow-Bandwidth Periodically Poled MgO:LiNbO3 

Optical Parametric Oscillator with a Volume Bragg Grating,” Nonlinear Optics: Materials, Fundamentals and Applications 

(NLO), FA3 (2007).

B-3)	総説、著書

T. TAIRA, “Ceramic YAG lasers,” Comptes Rendus Physique 8, 138–152 (2007).

平等拓範, 「マイクロチップレーザー」,  O PLUS E 29, 374–380 (2007).

T. TAIRA, “RE3+-ion-doped YAG ceramic lasers,” IEEE J. Sel. Top. Quantum Electron. 13, 798–809 (2007).

平等拓範, 「Advanced Solid-State Photonics 2007国際会議報告」, レーザー研究 35, 402–406 (2007).

平等拓範, “Conference report on advanced solid-state photonics 2007,” オプトニューズ 1, 37–40 (2007).

B-4)	招待講演

T. SUZUDO, Y. SATOH, M. HIROI, H. MIFUNE, Y. SATO, H. ISHIZUKI, T. TAIRA O. NAKAMURA, S. WATANABE 

and Y. FURUKAWA, “High power green laser development for new type of printing system using full-color rewritable paper,” 

Technical Report of IEICE, EID2006-22, 35-38 (2006).

平等拓範, 「マイクロ固体フォトニクスの新展開」, 大型スペクトログラフ研究会「大型スペクトログラフ高度化装置を利用した

研究成果に関わる討論会」, 自然科学研究機構, 岡崎, 2007年 3月.

平等拓範, 「マイクロチップレーザー技術の進展」, 日本光学会名古屋講演会「最近のレーザー応用技術, 名古屋大学, 名古屋, 

2007年 3月.
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T. TAIRA, “High power, tunable microchip lasers,” CLEO/Europe 2007, Munich (Germany), June (2007).

T. TAIRA, “Ceramic lasers,” Journées Nationales des Cristaux pour l’Optique (JNCO), OPTIQUE Grenoble 2007, Campus 

universitaire de St-Martin d’Hères, Grenoble (France), July 2007.

B-5)	特許出願

特願 2007-220951, 「固体レーザーモジュール」, 常包正樹、平等拓範（ＪＳＴ、自然科学研究機構）, 2007年.

特願 2007-293255, 「レーザー点火装置、内燃機関、及びレーザ点火方式」, 平等拓範、藤川武敏、秋濱一弘、蝦名正輝（自然

科学研究機構、（株）豊田中央研究所）, 2007年.

特願 2007-306233, 「周期分極反転用電極及び周期分極反転素子の製造方法」, 平等拓範、石月秀貴（自然科学研究機構）, 

2007年.

特願 2007-340019, 「配向多結晶材料及びその製造方法」, 平等拓範、秋山順、浅井滋生、原　邦彦（自然科学研究機構、名

古屋大学、（株）コンポン研）, 2007年.

B-6)	受賞、表彰

斎川次郎, 応用物理学会北陸支部発表奨励賞 (1998).

平等拓範, 第２３回（社）レーザー学会業績賞（論文賞）(1999).

平等拓範, 第１回（財）みやぎ科学技術振興基金研究奨励賞 (1999).

池末明生、平等拓範、吉田國雄 , 第５１回（社）日本金属学会金属組織写真奨励賞 (2001).

庄司一郎, 第１１回（２００１年秋季）応用物理学会講演奨励賞 (2001).

池末明生、鈴木敏之、佐々木優吉、平等拓範 , （社）日本ファインセラミックス協会技術振興賞 (2002).

平等拓範, 平成１６年度文部科学省文部科学大臣賞（第３０回研究功績者） (2004).

NICOLAIE PAVEL, The ROMANIAN ACADEMY Awards, The “Constantin Miculescu” Prize (2004).

斎川次郎、佐藤庸一、池末明生、平等拓範 , 第２９回（社）レーザー学会業績賞（進歩賞）(2005).

B-7)	学会および社会的活動

学協会役員、委員

（社）レーザー学会レーザー素子機能性向上に関する専門委員会幹事 (1997–1999).

（社）レーザー学会研究会委員 (1999– ).

（社）電気学会高機能全固体レーザと産業応用調査専門委員会幹事 (1998–2002).

（社）レーザー学会レーザー用先端光学材料に関する専門委員会委員 (2000–2002).

（財）光産業技術振興協会光材料・応用技術研究会幹事 (2004– ).

NEDO 評価委員 (2005).

（社）レーザー学会評議員 (2005– ).

（社）レーザー学会「マイクロ固体フォトニクス」専門委員会主査 (2006–2009).

学会の組織委員

LASERS 2001, 国際会議プログラム委員 (2001).

（社）レーザー学会学術講演会プログラム委員 (2001, 2004).
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CLEO/PacificRim 2005, 国際会議プログラム委員 (2005).

Advanced Solid-State Photonics, 国際会議プログラム委員 (2005– ).

23rd International Laser Radar Conference, 国際会議実行委員 (2005–2006).

Int. Conf. “Micro- to Nano-Photonics—ROMOPT 2006,” プログラム委員 (2005–2006).

CLEO, Nonlinear Optics Application, 国際会議分科委員 (2007– ).

NLO, 国際会議プログラム委員 (2007– ).

3rd International Laser Ceramics Symposium, プログラム委員 (2006–2007).

ASSP 2008, 国際会議プログラム委員会委員長 (2007–2008).

APLS 2008, 国際会議プログラム委員 (2007–2008).

3rd EPS Europhoton Conference on Solid-State and Fiber Coherent Light Sources 国際会議分科委員 (2007–2008).

（社）レーザー学会学術講演会第２８回年次大会実行委員会委員 (2007–2008).

レーザー・光波・マイクロ波国際会議 2008（ILLMC2008）国際学会諮問委員 (2007–2008).

文部科学省、学術振興会等の役員等

文部科学省科学技術政策研究所科学技術動向研究センター専門調査員 (2006– ).

日本学術振興会第１３０委員会委員 (2007– ).

その他

愛知県産業労働部愛知県若手奨励賞審査員 (2006– ).

B-8)	大学での講義、客員

理化学研究所, 客員研究員, 1999年 4月–2007年 3月.

福井大学大学院工学研究科, 「電気・電子工学特別講義第三」, 2007年 12月13日–14日.

豊橋技術科学大学先端フォトニック情報メモリリサーチセンター , 客員教授, 2007年後期.

東京工業大学統合研究院, 統合研究院ソリューション研究教員, 2007年後期.

B-10)外部獲得資金

重点領域研究(2), 「有機材料による近赤外域多機能マイクロチップ光パラメトリック発振器の研究」, 平等拓範 (1995年–1997

年).

奨励研究(A), 「波長多重高密度記録光メモリのための新型青緑域波長可変高コヒーレントレーザーの提案」, 平等拓範 (1998

年–1999年).

基盤研究(B)(2)（展開）, 「広帯域波長可変超短パルス光源のための高出力Yb:YAG モードロックレーザーの開発」, 平等拓範 

(1998年–2000年).

特別研究員奨励費, 「非線形波長変換に適した高輝度レーザーシステムの開発研究」, 平等拓範 (1999年–2000年).

基盤研究(B)(2)（一般）, 「大出力小型固体レーザーによる広帯域赤外光発生に関する研究」, 平等拓範 (1999年–2001年).

地域連携推進研究費(2), 「界面制御による高機能光計測用波長可変クロマチップレーザーの開発研究」, 平等拓範 (2000年–

2002年).

基盤研究(A)(2)（一般）, 「次世代セラミックレーザー」, 平等拓範 (2003年–2005年).

産学官共同研究の効果的な推進, 「輻射制御直接励起マイクロチップレーザー」, 平等拓範 (2002年–2004年).

地域新生コンソーシアム, 「ヒートシンク一体型Yb:YAG マイクロチップデバイスの開発」, 平等拓範 (2004年–2005年).
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NEDO, 「カラーリライタブルプリンタ用高効率小型可視光光源 “Tri Color Laser”の研究開発」, 再委託（研究代表　リコー） 

(2004年–2006年).

（独）科学技術振興機構研究成果活用プラザ東海, 実用化のための育成研究, 「光波反応制御内燃機関をめざしたマイクロ

レーザーの研究開発」, 平等拓範 (2006年–2008年).

先端計測分析技術・機器開発事業, 「イオン化光源としてのマイクロチップレーザーの開発」, 再委託（研究代表　東京工業大

学）(2007年).

B-11)産学等共同研究

澁谷工業（株）, 「高出力 100W 級Yb:YAG マイクロチップレーザの開発」, 平等拓範 (2007年).

（株）コンポン研究所, 「マイクロ固体フォトニクスの基礎研究」, 平等拓範 (2007年).

浜松ホトニクス（株）, 「マイクロチップレーザーの光増幅に関する研究」, 平等拓範 (2007年).

（株）リコー , 「側面励起型小型高出力緑／青色レーザー光源の研究」, 平等拓範 (2007年).

（株）豊田中央研究所, 「レーザー点火最小パルスエネルギー低減に関する研究」, 平等拓範 (2007年).

（株）日本自動車部品総合研究所, 「自動車エンジン用レーザイグニッションの研究」, 平等拓範 (2007年).

（株）日本自動車部品総合研究所, 「中赤外 4.3μmCW レーザの研究」, 平等拓範 (2007年).

三菱電機（株）情報技術研究所, 「Nd:YVO4(GdVO4) 固体レーザー材料の研究」, 平等拓範 (2007年).

C)	 研究活動の課題と展望

先端的レーザー光源の中で，特にビーム高品質化（空間特性制御）ならびに短パルス化（時間特性制御）などの高輝度化，そ

してスペクトルの高純度化を広い波長領域（スペクトル特性制御）でコンパクト化と同時に実現することは，極めて重要な課題

である。すでに，マイクロ固体フォトニクスは，医療，バイオ，エネルギー，環境，ディスプレー，光メモリ分野での展開が図

られつつある。一方で，コヒーレントＸ線からテラヘルツ波発生，超高速レーザーの極限であるアト秒発生，さらには量子テ

レポーテション等の光科学の最先端分野も，このキーワードで深化しつつあり，その学術的拠り所としての基盤構築が必要な

時期となっている
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極限精密光計測研究部門（分子制御レーザー開発研究センター）

松　本　吉　泰（教授）（2003 年 4 月 1 日〜 2007 年 3 月 31 日）＊）

A-1)	専門領域：表面科学、分子分光学

A-2)	研究課題：

a)	時間分解第二高調波発生による固体表面核波束ダイナミックスの研究

b)	金属表面上での反応の時間・空間発展に関する研究

c)	和周波顕微分光装置の試作とその応用

d)	チタニア表面での金ナノクラスターの構造と反応

A-3)	研究活動の概略と主な成果

a)	本研究グループは金属表面上に吸着した原子の振動をコヒーレントに励起でき（振動核波束の生成），その振動核

波束のダイナミックスをフェムト秒領域でのポンプ･プローブ表面第二高調波発生により研究している。本年度は

振動核波束の生成がどのような電子状態間の遷移によって誘起されるのかについて集中して実験をした。注目した

吸着系は Cu(111) 表面に吸着したナトリウムである。この吸着系の表面電子状態は実験，計算ともよく研究されて

いる。励起光のエネルギーを変えながらコヒーレントフォノンに基づく振動の初期強度を測定したところ，この作

用スペクトルは基板である銅の吸収スペクトルに極めて近いことが分かった。したがって，コヒーレント振動励起

の初期過程は表面近傍の基板の電子励起であることが明らかとなった。

b)	表面反応は不均一反応の典型的な例であり，巨視的に平均化された反応速度論的な知見と共に，どのように空間的

に反応が進行するかを研究することが必要である。本研究課題では，Ag(110) 表面上に準備した擬一次元化合物で

ある AgO 鎖と水との反応がどのように時間・空間発展するかを走査型トンネル顕微鏡によって観測した。その結果，

この反応はある誘導時間の後に，突如，反応が迅速に起きる反応フロントが出現し，これが表面上を移動するとい

う極めて珍しい空間発展を捉えることができた。

c)	可視・赤外和周波は，中心対称性が崩れた場所で発生するため，これを利用した分光法は表面や界面に鋭敏な振

動分光として，また，不整炭素を持つキラルな分子への応用など幅広い応用が考えられる。そこで，より局所的な

プローブとしてこの分光法を用いるために和周波顕微分光装置を開発，試作した。本年度は，これを用いて，金属

メッシュ試料における和周波信号の空間分布をイメージングし，また，赤外光と可視光パルスを遅延させることに

より，和周波信号の遅延時間依存性を測定した。

d)	チタニア表面上の金ナノクラスターは CO の酸化反応などにおいて触媒能を示すことで注目されている。佃グルー

プとの共同研究によりサイズ選択されたアルカンチオールを保護基とした金ナノクラスターをチタニア単結晶表面

にコートし，これを真空中で酸素，および，水素プラズマエッチングにより保護膜を除去して，金ナノクラスター

を準備した。また，これを酸素エッチングにより酸化した試料に紫外光を照射すると酸化物が容易に還元されるこ

とを見出した。
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B-1)	学術論文

T. Matsumoto, P. Nickut, T. Sawada, H. Tsunoyama, K. Watanabe, T. Tsukuda, K. Al-Shamery 

and Y. MATSUMOTO, “Deposition and Fabrication of Alkanethiolate Gold Nanocluster Films on TiO2(110) and the Effects 

of Plasma Etching,” Surf. Sci. 601, 5121–5126 (2007).

T. Matsumoto, P. Nickut, H. Tsunoyama, K. Watanabe, T. Tsukuda, K. Al-Shamery and Y. 

Matsumoto, “Thermal and Photochemical Reactivity of Oxygen Atoms on Gold Nanocluster Surfaces,” Surf. Sci. 601, 

5226–5231 (2007).

H. Tsunoyama, P. Nickut, Y. Negishi, K. Al-Shamery, Y. Matsumoto and T. Tsukuda, “Formation of 

Alkanethiolate-Protected Gold Clusters with Unprecedented Core Sizes in the Thiolation of Polymer-Stabilized Gold Clusters,” 

J. Phys. Chem. C 111, 4153–4158 (2007).

Y. Matsumoto, “Photochemistry and Photo-Induced Ultrafast Dynamics at Metal Surfaces,” Bull. Chem. Soc. Jpn. 80, 

842–865 (2007).

O. Nakagoe, N. Takagi, K. Watanabe and Y. Matsumoto, “Explosive Evolution of Hydrogen Abstraction of 

Water on Oxidized Ag(110) Surfaces Studied by Scanning Tunnelling Microscopy,” Phys. Chem. Chem. Phys. 9, 5274–5278 

(2007).

M. Fuyuki, K. Watanabe, D. Ino, H. Petek and Y. Matsumoto, “Electron–Phonon Coupling at an Atomically 

Defined Interface: Na Quantum Well on Cu(111),” Phys. Rev. B 76, 115427 (4 pages) (2007).

B-4)	招待講演

Y. MATSUMOTO, “Ultrafast dynamics of coherent phonons at metal surfaces covered by alkali metals,” DIET XI, Berlin 

(Germany), March 2007.

松本吉泰, 「超高速非線形分光による吸着種の振動ダイナミクス」, 物性研究所短期研究会「物性化学のフロンティア２００７」, 

千葉, 2007年 11月.

渡邊一也, 「表面における超高速分光」, 第２７回表面科学講演大会, 東京, 2007年 11月.

B-6)	受賞、表彰

松本吉泰, Hanse Wissenschaftskolleg (Fellow of Hanse Institute for Advanced Studies), Germany (2002).

松本吉泰, 日本化学会学術賞 (2006).

B-7)	学会および社会的活動

学協会役員、委員

日本化学会東海支部代議員 (1993–1994).

学会の組織委員

第１回日米分子科学若手ワークショップ組織代表者 (1991).

第８回化学反応討論会プログラム委員 (1992).

第５１回岡崎コンファレンス組織委員 (1994).

分子研研究会「分子－表面ダイナミクス」組織委員 (1995).
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大阪大学５０周年記念シンポジウム「固体表面動的過程」組織委員 (1995).

IMS International Conference 組織委員 (1997).

分子構造総合討論会プログラム委員 (1997).

Ninth International Conference on Vibrations at Surfaces 組織委員 (1997).

２０００環太平洋国際化学会議組織委員 (2000).

第２回表面エレクトロニクス研究会実行委員長 (2000).

第２回分子科学研究会シンポジウム組織委員 (2003).

10th Interanational Workshop on Desorption Induced Electronic Transition プログラム委員 (2004).

分子構造総合討論会運営委員会幹事 (2004–2006).

5th Symposium on Ultrafast Surface Dynamics 組織委員長 (2004–2006).

The tenth ISSP International Symposium (ISSP-10) on Nanoscience at Surfaces 組織委員 (2005–2006).

分子科学研究会幹事 (2005–2006).

第２２回化学反応討論会実行委員長 (2005–2006).

文部科学省、学術振興会等の役員等

日本学術振興会学術参与 (1999–2004).

科学技術・学術審議会学術分科会科学研究費補助金審査部会理工系委員会委員 (2003–2005).

日本学術振興会科学研究費専門委員 (2006).

科学技術振興機構「戦略的創造研究推進事業」領域アドバイザー (2006– ).

日本学術会議連携会員 (2006– ).

科学研究費の研究代表者、班長等

総合研究大学院大学グループ研究「光科学の新展開」研究代表 (1997–1999).

その他

総合研究大学院大学光科学専攻長 (1999–2001).

総合研究大学院大学先導科学研究科科長 (2001–2005).

B-9)	学位授与

冬木正紀, “Coherent surface phonon dynamics at alkali-metal-covered surfaces,” 2007年 3月, 博士（理学）.

B-10)外部獲得資金

基盤研究(A)(2), 「表面ナノ構造物質を用いた反応制御」, 松本吉泰 (1999年–2001年).

特別研究員奨励費, 「金属表面上の自己組織化膜におけるフェムト秒電子移動ダイナミックス」, 松本吉泰 (2001年–2002年).

基盤研究(B)(2), 「表面光反応の２次元サブナノマッピング」, 松本吉泰 (2002年–2003年).

特定領域研究(A)(2), 「金属酸化物単結晶・色素吸着系における電子ダイナミックス」, 松本吉泰 (2001年–2004年).

特定領域研究(A)(2), 「チタニア表面上での金ナノ構造物質の電子状態と電子ダイナミックス」, 松本吉泰 (2005年–2006年).

基盤研究(S), 「時空間マッピングによる固体表面反応機構の解明」, 松本吉泰 (2005年–2010年).

特定領域研究(A), 「表面フォノンによる表面反応制御機構の解明」, 松本吉泰 (2007年).
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C)	 研究活動の課題と展望

表面科学反応研究としては「固体表面上でのレーザー誘起反応ダイナミックス」の研究課題のもとで金属や半導体の清浄表

面に吸着した分子種の光誘起過程に開する研究に従事してきた。これをさらに発展させる方向で，２光子光電子分光，表面

第２高調波発生などの非線形分光により固体表面における超高速現象の解明，表面コヒーレントフォノンの実時間観測と制御

など，新しい観点から光誘起過程の機構と動的挙動に関する分子論的な理解を深めることに研究の主眼を置いている。また，

原子・分子レベルの分解能を持つ走査型トンネル顕微鏡による実空間観測により，吸着種の幾何学的構造と固体表面におけ

る反応の空間・時間発展を明らかにすることも主要な研究課題の一つである。さらに，和周波発生分光などを用いた化学種

を識別する能力を持った時間・空間分解スペクトロスコピーやマイクロスコピーの手法を新たに開発し，不均一反応の根源的

な理解を促進する。

＊）2007 年 4 月1日京都大学大学院理学研究科教授，分子科学研究所教授兼任



研究領域の現状　195

6-4　物質分子科学研究領域

電子構造研究部門

西　　　信　之（教授）（1998 年 4 月 1 日着任）

A-1)	専門領域：クラスター化学、電子構造論、物理化学

A-2)	研究課題：

a)	金属と炭素によるナノ構造体の創成とその機能発現（遷移金属アセチリド化合物を用いた機能性物質の創成）

b)	炭素−金属結合を持つ有機エチニル金属クラスター巨大分子の結晶ナノワイヤー・ナノリボン・金属ドット列

c)	超高速分光法による分子間化合物や金属錯体における励起状態ダイナミックス

d)	分子クラスターイオンにおける分子間相互作用と電荷移動・エネルギー移動

A-3)	研究活動の概略と主な成果

a)	銅アセチリドナノワイヤーから生成させた世界最小の炭素被覆銅ナノケーブルは，径が 5–8 nm で長さが 1 mm 程

度のもので，炭素同士の相互作用によってバンドルになりやすい。これは，電圧が 3 V 以下では 1 MW 程度の抵抗

値を示すが，酸素雰囲気下では 1 気圧でこれが半減する。この抵抗値の酸素分圧に対するプロットは吸着等温線に

従い，物理吸着，即ち，完全に可逆的な脱着を示し，零下 20 度から室温においても酸素センサーとして機能する。

キャリアーはホールであり，ホッピングによって電気が流れていることが明らかになった。この結果は，J. Am. 

Chem. Soc. の Communication として掲載された。一方，燃料電池やスーパーキャパシタ，或いはリチウムイオン電

池の負極などに用いられる炭素電極は，電気的には連続的でない炭素粒子の圧着体として制作されるために大きな

抵抗が問題となっていた。ところが，銀アセチリドはこの問題に革新的な解決法をもたらすことが明らかになった。

即ち，銀アセチリドを超音波を用いた特殊な合成法によって，ナノ樹状結晶として析出させ，これを弱く加熱して

外皮を炭素層とし，急激な加熱によって炭素樹状形状を保ったまま内部の銀を突沸噴出させ，メソ多孔性炭素ナノ

樹状体を生成させることに成功した。これは，BET 表面積が 1350 m2/g 以上，窒素ガスの分圧が 0.95 に於ける吸

着量は 2,000 mL/g と極めて大きな値を示した。最も重要なことは，これが数百ミクロンの範囲で 1 体であり電導性

が高く，イオンの流動性が良好であるため理想的な充放電特性を示すことである。（特願 2007-321170）

b)	銀−フェニルエチニル超長クラスター分子のワイヤー結晶のサイズを，溶媒分子のサイズを変えることによって制

御できることを見出した。このワイヤーに光を照射するとエチニル基による金属イオンの還元反応が起こり，銀原

子が粒子状に析出してくる。更に加熱を行うと，銀粒子の合体と有機物質の昇華が起こり，疑似１次元に銀ナノ粒

子が配列する。即ち，銀ドット列を簡便に作成することが出来る。この成果は，アメリカ物質科学会誌にホットトピッ

クとして大きく紹介された。

c)	遷移金属原子を含む錯体では，大きなスピン軌道相互作用のため様々な多重項励起状態間の遷移や緩和が起こる

が，励起状態のエネルギー差が近接している場合は，多重項間の状態平衡が観測される。Cr(tetraphenyl 

porphyrin)(Cl)(L)] (L = pyridine, 1-methylimidazole) では，4T1 →← 6T1 平衡が数百ピコ秒の間持続することが明らかに

なった。常温溶液中でこのような長時間励起状態平衡が持続する例は珍しい。（愛知教育大学との共同研究）
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d)	金属陽イオンの水和錯体は生体内でも重要な機能を発現するが，その水和構造は中心となる金属イオンの電子構造

によって大きな違いを見せる。先ず，s–p 混成軌道を取るアルミニウムイオンでは，水和体は基本的には sp3 型の

３次元配置を取るが，遷移金属では s–d 混成となり，金属イオンには１次元的に２個の水分子が配位し，それ以上

の水分子はこれらの２個の水に水素結合によって配意する事になる。メタノールがアルミニウムイオンに配位する

場合は，最初のアルコールの C–O 結合が解離し，CH3–Al–OH という全く新しい化学種を反応によって生成する。

このような化合物の生成は，金属イオンが触媒反応をおこなうモデル様式となるであろう。水和金属イオンクラス

ターでは，水和による電荷移動が特徴的であり，様々な遷移金属イオンの水和様式，特に電子構造に注目した系統

的な追求が必要である。

B-1)	学術論文

N. Nishi, J. Nishijo, K. Judai, C. Okabe and O. Oishi, “Photo-Induced Evolution of Copper Sheets from Cluster 

Molecules and Its Application to Photolithographic Copper Patterning,” Eur. Phys. J. D 43,287–290 (2007).

T. Iino, K. Ohashi, K. Inoue, K. Judai, N. Nishi and H. Sekiya, “Coordination and Solvation of Noble Metal 

Ions: Infrared Spectroscopy of Ag+(H2O)n,” Eur. Phys. J. D 43, 37–40 (2007).

A. Furuya, M. Tsuruta, F. Misaizu, K. Ohno, Y. Inokuchi, K. Judai and N. Nishi, “Infrared Photodissociation 

Spectroscopy of Al+(CH3OH)n (n = 1–4),” J. Phys. Chem. A 111, 5995–6002 (2007).

K. Inoue, K. Ohashi, T. Iino, K. Judai, N. Nishi and H. Sekiya, “Coordination and Solvation of Copper Ion: 

Infrared Photodissociation Spectroscopy of Cu+(NH3)n (n = 3–8),” Phys. Chem. Chem. Phys. 9, 4793–4802 (2007) (Cover 

article).

M. Inamo, C. Okabe, T. Nakabayashi, N. Nishi and M. Hoshino, “Femtosecond Time-Resolved Photo-Absorption 

Studies on the Excitation Dynamics of Chromium(III) Porphyrin Complexes in Solution,” Chem. Phys. Lett. 445, 167–172 

(2007).

J. Nishijo, O. Oishi, K. Judai and N. Nishi, “Facile and Mass-Producible Fabrication of One-Dimensional Ag 

Nanoparticle Arrays,” Chem. Mater. 19, 4627–4629 (2007).

T. Ino, K. Ohashi, K. Inoue, K. Judai, N. Nishi and H. Sekiya, “Infrared Spectroscopy of Cu+(H2O)n and Ag+(H2O)n: 

Coordination and Solvation of Noble-Metal Ions,” J. Chem. Phys. 126, 194302 (2007).

B-4)	招待講演

N. Nishi, “Structure and Functionality of Metal Acetylides: Nanocrystals Nanowires, Nanosheets, Nanosponge, and Hollow 

Graphitic Polyhedrons,” Gordon Research Conference, “Clusters, Nanocrystals & Nanostructures,” Mount Holyoke College, 

South Hadley (U.S.A.), July–August 2007.

西　信之, “Structure and Functions of Nano-Materials Produced by Microwave Heating, Photoirradiation or Normal Heating,” 

冒頭招待講演, 文部科学省特定領域研究「マイクロ波励起・高温非平衡反応場の科学」公開シンポジウム「マイクロ波による

物質材料の加熱と処理」, ホテルゆうぽうと, 東京, 2007年 12月.
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B-5)	特許出願

特願PDT/JP2007/069690, 「酸素検出素子、及び酸素ガス検出素子用ナノワイヤー」, 西　信之、十代　健, 2007年.

特願 2007-321170, 「金属内包樹状炭素ナノ構造物、炭素ナノ構造体、金属内包樹状炭素ナノ構造物の作製方法、及び炭素

ナノ構造体の作製方法」, 西　信之、沼尾茂悟、十代　健、西條純一, 2007年.

B-6)	受賞、表彰

西　信之, 井上学術賞 (1991).

西　信之, 日本化学会学術賞 (1997).

B-7)	学会および社会的活動

文部科学省、学術振興会等の役員等

九州大学理学部運営諮問委員 (2005.7–2007.3).

核融合科学研究所連携推進センター評価専門委員.

日本学術振興会特別研究員等審査会専門委員 (2004–2005).

日本学術振興会グローバルCOE プログラム委員会専門委員.

学会誌編集委員

Chemical Physics Letters, member of Advisory Board (2005–2009).

科学研究費の研究代表者、班長等

文部科学省 ナノテクノロジー支援プロジェクト「分子・物質総合設計支援・解析支援プロジェクト」総括責任者 (2002–

2006).

その他

総合研究大学院大学物理科学研究科研究科長 (2004.4–2005.3).

B-8)	大学での講義、客員

大阪大学理学研究科, 非常勤講師「化学A」, 2007年度前期.

九州大学理学研究院, 非常勤講師「分子科学特別講義」, 2007年度後期.

B-10) 外部獲得資金

基盤研究(B), 「水溶液中の特異なクラスター集合構造の発生と機能の発現」, 西　信之 (1999年–2002年).

日本学術振興会未来開拓学術推進事業, 「光によるスーパークラスターの創成とその光計測：単分子磁石の実現」, 西　信之 

(1999年–2004年).

基盤研究(B), 「金属アセチリド化合物を用いたナノ複合金属炭素構造体の創成と構造科学」, 西　信之 (2005年–2007年).

C)	 研究活動の課題と展望

金属アセチリドの研究の中から，その大きな発熱性を利用して金属を突沸によって系外に排出し，炭素ナノ構造体を作るとい

う手法を開発した。これは，ガス吸着体としてばかりでなく，全体が１体となっており，グラファイト構造に富むために，スーパー

キャパシタや燃料電池の電極として活用されることが期待される全く新しい炭素構造体である。化学結合の持つ力は大きく，
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大きな圧力を架けてもスポンジのようにすぐに元に戻る。マイクロ波を使ってこの構造体を作るとグラファイト部の平坦面が多

くなり，スポンジ特性は失われ空隙率は減少するが大きな表面積と高い電導特性は，表面に酸化バナジウム膜を張ることによっ

てリチウムイオン電池電極にも発展しうる。このような新しい炭素物質の性質の解明と，金属原子やクラスターの担持体とし

ての可能性も追求されるであろう。特に，チタン原子を細密に担持し，水素分子の分子状吸着の研究への発展も期待が持て

る。

スーパークラスター研究の究極である，金属エチニル超超クラスター分子の研究も，芳香属分子の無限スタック構造が実現

しているために様 な々モディフィケーションによって電子構造的にも興味深い分子系が構築できそうである。
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横　山　利　彦（教授）（2002 年 1 月 1 日着任）

A-1)	専門領域：表面磁性、Ｘ線分光学、磁気光学

A-2)	研究課題：

a)	Ｘ線磁気円二色性・磁気光学 Kerr 効果などの分光学的手法を用いた磁性薄膜の表面磁性

b)	超高速時間分解紫外磁気円二色性光電子顕微鏡の開発

A-3)	研究活動の概略と主な成果

a)	磁性薄膜は垂直磁化や巨大磁気抵抗などの興味深い磁気特性を示し，基礎科学的にも応用的な見地からも広く研

究が行われている。当研究室では，実験室で簡便に行える磁気光学 Kerr 効果（MOKE）法に加え，UVSOR-II 

BL4B を用いたＸ線磁気円二色性法（XMCD）を用いて，様々な磁性薄膜の磁気特性検討を行ってきた。今年度は，

XMCD 観測系において，超高真空仕様超伝導磁石 / 極低温クライオスタットを導入し，7 T，5 K での測定が可能

となるような大改造を行った（従来は 0.3 T，100 K）。立ち上げはほぼ順調に終了し，Cu(001) 表面に作成した 0.4

原子層 Co の磁気異方性，Cu(001) 表面に作成した Co，Ni 薄膜の磁気特性の NO 吸着効果，N 吸着 Cu(001) 表面に

作成した 1 原子層 FeN の磁気特性，Cu(001Cu(110)-(2×3)N 表面に自己組織化的に成長させた Co ナノロッドの磁気

特性などを検討した。

b)	紫外光による磁気円二色性は放射光Ｘ線に比べ一般に感度が２桁程度も悪く，磁気ナノ構造を観測するための光電

子顕微鏡には応用できないとされてきた。しかし，一昨年度から昨年度にかけて，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感度が２桁も向上し，放射光Ｘ線と同程度になり，しきい値から外

れると急激に減衰する現象を発見した。この発見に基づき，昨年度，HeCd レーザーを用いた紫外磁気円二色性光

電子顕微鏡像を世界で初めて観測することに成功した。レーザーによるポンププローブ法を用いることで，時間分

解能が容易に 100 fs 程度に到達でき，放射光Ｘ線の 100 ps よりはるかに高速な時間分解能が得られるので，この

開発に着手した。既に 400 nm の Ti:sapphire レーザーを用いて試験的に時間分解（100 fs 程度）顕微像を得ること

に成功した。現在，220–300 nm 程度の深紫外レーザー（Ti:sapphire レーザー 3，4 倍波）を導入し，また，試料槽

の整備等を行っているところである。さらに，光電子分光器を導入し，二光子磁気円二色性光電子分光も検討して

いる。

B-1)	学術論文

T. NAKAGAWA, T. YOKOYAMA, M. HOSAKA and M. KATOH, “Measurements of Threshold Photoemission Magnetic 

Dichroism Using Ultraviolet Lasers and a Photoelastic Modulator,” Rev. Sci. Instrum. 78, 023907 (5 pages) (2007).

J. MIYAWAKI, D. MATSUMURA, A. NOJIMA, T. YOKOYAMA and T. OHTA, “Structural Study of Co/Pd(111) and 

CO/Co/Pd(111) by Surface X-Ray Absorption Fine Structure Spectroscopy,” Surf. Sci. 601, 95–103 (2007).

T. NAKAGAWA, M. OHGAMI, H. OKUYAMA, M. NISHIJIMA and T. ARUGA, “Transition between Tetramer and 

Monomer Phases Driven by Vacancy Configuration Entropy on Bi/Ag(001),” Phys. Rev. B 75, 155409 (7pages) (2007).

A. SAITO, K. TAKAHASHI, Y. TAKAGI, K. NAKAMATSU, K. HANAI, Y. TANAKA, D. MIWA, M. AKAI-KASAYA, 

S. SHIN, S. MATSUI, T. ISHIKAWA, Y. KUWAHARA and M. AONO, “Study for Noise Reduction in Synchrotron Radiation 

Based Scanning Tunneling Microscopy by Developing Insulator-Coat Tip,” Surf. Sci. 601, 5294–5299 (2007).
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K. TOMATSU, K. NAKATSUJI, T. IIMORI, Y. TAKAGI, H. KUSUHARA, A. ISHII and F. KOMORI, “Atomic Seesaw 

Switch Realized by Tilted Asymmetric Sn-Ge Dimers on the Ge(001) Surface,” Science 315, 1696–1698 (2007).

Y. TAKAGI, K. NAKATSUJI, Y. YOSHIMOTOA and F. KOMORI, “Superstructure Manipulation on a Clean Ge(001) 

Surface by Carrier Injection Using an STM,” Phys. Rev. B 75, 115304 (10 pages) (2007).

D. SEKIBA, Y. YOSHIMOTO, K. NAKATSUJI, Y. TAKAGI, T. IIMORI, S. DOI and F. KOMORI, “Strain-Induced 

Change in Electronic Structure of Cu(100),” Phys. Rev. B 75, 115404 (12 pages) (2007).

B-2)	国際会議のプロシーディングス

H. ABE, K. AMEMIYA, D. MATSUMURA, T. OHTSUKI, E. SAKAI, T. YOKOYAMA and T. OHTA, “Depth-Resolved 

XMCD Application to Fe/Ni/Cu(001) Films,” AIP Conf. Proc. 882, 384 (2007).

B-3)	総説、著書

中川剛志、横山利彦, 「可視・紫外レーザーによる磁性薄膜での光電子磁気二色性」, 日本物理学会誌 , 62, 522–526 (2007).

太田俊明、横山利彦, 編著, 「内殻分光—元素選択性をもつＸ線内殻分光の歴史・理論・実験法・応用—」, 1章「はじめ

に」p.1–5, 4章「XAFS」1節「はじめに」p.79–79, 2節「EXAFSと熱振動」p.80–86 を横山が分担執筆, アイ・ピー・シー出版 (2007)．

齋藤　彰、高橋浩史、高木康多、花井和久、中松健一郎、細川博正、田中義人、三輪大五、矢橋牧名、松井真二、石川

哲也、辛埴、桑原裕司、青野正和, 「放射光STM を用いたナノスケール表面元素分析」, 表面科学会誌 , 28, 453–458 (2007).

小森文夫、高木康多、中辻 寛、吉本芳英, 「トンネルキャリア注入とその伝播によるナノスケール遠隔原子操作」, 固体物理 ,  

42, 19–27 (2007).

B-4)	招待講演

中川剛志, 「紫外レーザー誘起光電子を利用した磁気二色性の研究」, 日本表面科学会第２７回表面科学講演大会, 東京, 

2007年 11月．

B-6)	受賞、表彰

中川剛志, 日本表面科学会第３回若手研究者部門講演奨励賞 (2006).

B-7)	学会および社会的活動

学協会役員、委員

Executive Committee member of the International XAFS Society (2003.7– ).

日本学術振興会科学研究費委員会専門委員 (2004.1–2005.12).

高エネルギー加速器研究機構物質構造科学研究所放射光共同利用実験審査委員会実験課題審査部会委員 (2003.1– )、

同化学材料分科会委員長 (2005.1– ).

日本化学会関東支部幹事 (1999.3–2001.12).

日本XAFS 研究会幹事 (2001.1–2007.12).

日本放射光学会評議員 (2004.1–2005.12).

日本放射光学会編集幹事 (2005.1–2006.12).



研究領域の現状　201

学会の組織委員

第１１回Ｘ線吸収微細構造国際会議プログラム委員 (2000.8).

XAFS 討論会プログラム委員 (1998, 1999, 2000, 2001, 2002, 2003, 2004, 2005, 2006, 2007).

日本放射光学会年会組織委員、プログラム委員 (2005).

学会誌編集委員

日本放射光学会編集委員 (2000.9–2002.8, 2004.1–2006.12).

日本放射光学会誌編集委員長 (2005.1–2006.12).

科学研究費の研究代表者、班長等

科学研究費補助金特定領域研究「分子スピン」総括班事務局 (2003–2006).

その他

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」拠点長 (2007–2011).

B-8)	大学での講義、客員

東京工業大学大学院理学研究科, 「薄膜表面磁性（化学特別講義第二）」, 2007年 10月23日–24日.

理化学研究所播磨研究所（RIKEN/SPring-8）, 協力研究員, 2007年 9月– .（高木康多）

B-9)	学位授与

馬暁東 (MA, Xiao-Dong), “Magnetism of chemically modified ultrathin metal films and nanorods studied by magneto-optical 

methods,” 2007年 3月, 博士（理学）.

B-10)外部獲得資金

基盤研究(A), 「フェムト秒時間分解紫外磁気円二色性光電子顕微鏡の開発」, 横山利彦 (2007年–2009年).

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」, 横山利彦（拠点長） (2007年–2011年).

若手研究(A), 「磁性薄膜でのレーザー光電子による偏光可変・多光子磁気二色性と光電子顕微鏡の研究」, 中川剛志 (2007

年–2009年).

若手研究(B), 「半導体表面のドーパントの元素識別－放射光STM を用いて－」, 高木康多 (2007年-2009年)

若手研究(B), 「レーザー誘起磁気円二色性光電子放出を利用した磁気走査トンネル顕微鏡の開発」, 中川剛志 (2003年–2006

年).

特定領域計画研究, 「ナノスケール薄膜・ワイヤ・クラスターの表面化学的磁化制御と評価」, 横山利彦 (2003年–2006年).

住友財団基礎科学研究費, 「レーザー誘起磁気円二色性光電子放出を利用した磁気走査トンネル顕微鏡」, 中川剛志 (2005

年).

基盤研究(A)(2), 「表面磁気第二高調波発生法による磁性ナノ薄膜・ナノワイヤの表面化学的磁化制御の検討」, 横山利彦 

(2003年–2005年).

基盤研究(B)(2), 「エネルギー分散型表面XAFS 測定法の開発」, 横山利彦 (1999年–2001年).

基盤研究(C)(2), 「バルク及び表面融解のミクロスコピックな検討」, 横山利彦 (1997年–1998年).
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C)	 研究活動の課題と展望

２００２年１月着任以降，磁性薄膜の表面分子科学的制御と新しい磁気光学分光法の開発を主テーマとして研究グループをス

タートさせた。前者では，磁性薄膜・ナノワイヤ・ナノドットの磁気的性質，および分子吸着などの表面化学的な処理による

新しい現象の発見とその起源の解明などを目指している。後者としては，超高真空表面磁気光学Kerr 効果法，Ｘ線磁気円

二色性法（UVSOR 利用），磁気的第二高調波発生法（フェムト秒Ti:Sapphire レーザー使用），極低温超高真空走査トンネル

顕微鏡などがある。

今年度はＸ線磁気円二色性法システムの電磁石を超伝導磁石（7 T）とし，極低温下（5 K）での測定を可能とした。既に多くの

共同研究を行い始めているが，高磁場極低温測定が必要な磁気異方性に関する研究やクラスター・ナノロッド磁性を検討する。

また，紫外光励起光電子放出による磁気円二色性が仕事関数しきい値近傍で極端に増大する現象を発見し，紫外磁気円二

色性光電子顕微鏡を世界に先駆けて開発した。現在放射光を利用したＸ線磁気円二色性光電子顕微鏡の時間分解能は 70 

ps が世界最高であるが，このたび試験的にではあるが紫外パルスレーザー利用 100 fs 超高速時間分解紫外光電子顕微鏡測

定に成功した。紫外波長可変レーザーを整備したので，本実験に入る段階である。今後は，これまでほとんど全く研究され

ていない二光子磁気円二色性光電子分光を含めて検討する。さらに，空間分解能向上のため，走査トンネル顕微鏡を用いて

同じ測定が可能かどうか，また，自然円二色性顕微鏡の開発などにも着手したい。
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佃　　　達　哉（准教授）（2000 年 1 月 1 日〜 2007 年 9 月 30 日）＊）

A-1)	専門領域：物理化学、クラスター化学

A-2)	研究課題：

a)	有機保護金属クラスターの精密合成と構造評価

b)	有機保護金クラスターの触媒機能の探索・解明

A-3)	研究活動の概略と主な成果

a)	原子・分子レベルで組成が規定されたチオール保護金クラスターを系統的かつ大量に合成し，それらの基本的な構

造・物性と組成の相関を明らかにすることを目指している。①グルタチオン保護金クラスターの構造を 197Au メス

バウワー分光法で調べ，信定らが理論的に提唱した core-in-cage 構造を支持する結果を得た。② Au25(SC6H13)18 ク

ラスターをモデルとして，レドックス反応とエレクトロスプレーイオン化質量分析法を用いて，安定性の起源を検

証した。その結果，電子的な効果よりもむしろ幾何的な閉殻構造をとることが安定性の原因であると結論した。 

③ Au38(SC12H25)24 や Au144(SC12H25)59 などの一連の魔法組成クラスターの選択合成と分子式の決定に初めて成功し

た。④チオラート保護銀クラスターの魔法組成を見い出した。

b)	擬均一系金クラスターの触媒作用の基本原理を理解し，さらには機能性有機分子との複合化によって新たな機能を

もつナノ触媒の創製を目指している。①ポリビニルピロリドン保護金クラスター（平均サイズ 1.3 nm）の電子状態を，

XPS，XANES，吸着 CO の赤外分光によって調べた。その結果，金クラスターが負電荷を帯びることが活性増大の

直接的な要因であることを明らかにした。②星型高分子で安定化した金クラスターが，劣化することなくアルコー

ル空気酸化に対して高い活性を示すことを明らかにした。また，熱感応性を利用した回収再利用を実証した。

B-1)	学術論文

H. SAKURAI, H. TSUNOYAMA and T. TSUKUDA, “Oxidative Homo-Coupling of Potassium Aryltrifluoroborates Catalyzed 

by Gold Nanocluster under Aerobic Conditions,” J. Organomet. Chem. 692, 368–374 (2007).

H. TSUNOYAMA, T. TSUKUDA and H. SAKURAI, “Synthetic Application of PVP-Stabilized Au Nanocluster Catalyst to 

Aerobic Oxidation of Alcohols in Aqueous Solution under Ambient Conditions,” Chem. Lett. 36, 212–213 (2007).

H. TSUNOYAMA, P. NICKUT, Y. NEGISHI, K. Al-SHAMERY, Y. MATSUMOTO and T. TSUKUDA, “Formation of 

Alkanethiolate-Protected Gold Clusters with Unprecedented Core Sizes in the Thiolation of Polymer-Stabilized Gold Clusters,” 

J. Phys. Chem. C 111, 4153–4158 (2007).

N. K. CHAKI, H. TSUNOYAMA, Y. NEGISHI, H. SAKURAI and T. TSUKUDA, “Effect of Ag-Doping on Catalytic 

Activity of PVP-Stabilized Au Clusters in Aerobic Oxidation of Alcohol,” J. Phys. Chem. C 111, 4885–4888 (2007).

I. KAMIYA, H. TSUNOYAMA, T. TSUKUDA and H. SAKURAI, “Lewis Acidic Character of Zero-Valent Gold Nanoclusters 

under Aerobic Conditions: Intramolecular Hydroalkoxylation of Alkenes,” Chem. Lett. 36, 646–647 (2007).

Y. SHICHIBU, Y. NEGISHI, H. TSUNOYAMA, M. KANEHARA, T. TERANISHI and T. TSUKUDA, “Extremely High 

Stability of Glutathionate-Protected Au25 Clusters against Core Etching,” Small 3, 835–839 (2007).
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Y. SHICHIBU, Y. NEGISHI, T. WATANABE, N. K. CHAKI, H. KAWAGUCHI and T. TSUKUDA, “Biicosahedral Gold 

Clusters [Au25(PPh3)10(SCnH2n+1)5Cl2]2+ (n = 2–18): A Stepping Stone to Cluster-Assembled Materials,” J. Phys. Chem. C 111, 

7845–7847 (2007).

K. IKEDA, Y. KOBAYASHI, Y. NEGISHI, M. SETO, T. IWASA, K. NOBUSADA, T. TSUKUDA and N. KOJIMA, 

“Thiolate-Induced Structural Reconstruction of Gold Clusters Probed by 197Au Mössbauer Spectroscopy,” J. Am. Chem. Soc. 

129, 7230–7231 (2007).

M. IMAMURA, T. MIYASHITA, A. TANAKA, H. YASUDA, Y. NEGISHI and T. TSUKUDA, “Electronic Structure of 

Dendrimer-Encapsulated Au Nanocluster,” Eur. Phys. J. D 43, 233–236 (2007).

S. PANDE, S. K. GHOSH, S. PRAHARAJ, S. PANIGRAHI, S. BASU, S. JANA, A. PAL, T. TSUKUDA and T. PAL, 

“Synthesis of Normal and Inverted Gold-Silver Core-Shell Architectures in b-Cyclodextrin and Their Application in SERS,” 

J. Phys. Chem. C 111, 10806–10813 (2007).

Y. NEGISHI, N. K. CHAKI, Y. SHICHIBU, R. L. WHETTEN and T. TSUKUDA, “Origin of Magic Stability of Thiolated 

Gold Clusters: A Case Study on Au25(SC6H13)18,” J. Am. Chem. Soc. 129, 11322–11323 (2007).

S. KANAOKA, N. YAGI, Y. FUKUYAMA, S. AOSHIMA, H. TSUNOYAMA, T. TSUKUDA and H. SAKURAI, 

“Thermosensitive Gold Nanoclusters Stabilized by Well-Defined Vinyl Ester Star Polymers: Reusable and Durable Catalysts 

for Aerobic Alcohol Oxidation,” J. Am. Chem. Soc. 129, 12060–12061 (2007).

T. MATSUMOTO, P. NICKUT, T. SAWADA, H. TSUNOYAMA, K. WATANABE, T. TSUKUDA, K. Al-SHAMERY 

and Y. MATSUMOTO, “Deposition and Fabrication of Alkanethiolate Gold Nanocluster Film on TiO2(110) and the Effects 

of Plasma Etching,” Surf. Sci. 601, 5121–5126 (2007).

T. MATSUMOTO, P. NICKUT, H. TSUNOYAMA, K. WATANABE, T. TSUKUDA, K. Al-SHAMERY and Y. 

MATSUMOTO, “Thermal and Photochemical Reactivity of Oxygen Atoms on Gold Nanocluster Surfaces,” Surf. Sci. 601, 

5226–5231 (2007).

B-3)	総説、著書

T. TSUKUDA, H. TSUNOYAMA and Y. NEGISHI, “Systematic Synthesis of Monolayer-Protected Gold Clusters with Well-

Defined Chemical Compositions,” in Metal Nanoclusters in Catalysis and Materials Science: The Issue of Size-Control, B. 

Corain, G. Schmid, N. Toshima, Eds., Elsevier, 385–394 (2007).

B-4)	招待講演

佃　達哉 , 「有機保護金クラスターの精密合成とサイズ特異的構造・機能」, ナノ学会第五回大会, 筑波, 2007年 5月.

根岸雄一, 「チオール保護金クラスターの示すサイズ特異的構造と機能」, 神戸大VBL セミナー , 神戸, 2007年 7月.

佃　達哉 , 「配位子保護金クラスターの合成と構造」, 錯体化学夏の学校, 箱根, 2007年 8月.

佃　達哉 , 「金クラスターのサイズ選択的合成と構造・物性」, 第１回分子科学討論会, 仙台, 2007年 9月.

佃　達哉 , 「魔法数金クラスターの化学合成と構造・物性評価」, 日本物理学会第６２回年次大会, 札幌, 2007年 9月.

T. TSUKUDA, “Magic Gold Cluster Compounds: Synthesis and Structures,” ICAM Bangalore (India), October 2007.

佃　達哉 , 「金クラスターのサイズと構造・物性」, 理学研究流動機構シンポジウム, 東京, 2007年 11月.

佃　達哉 , 「魔法数金クラスター—合成・構造・機能—」, 第１８回日本MRS 学術シンポジウム, 東京, 2007年 11月.
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B-6)	受賞、表彰

佃　達哉 , 第１１回井上研究奨励賞 (1995).

根岸雄一, ナノ学会第４回大会若手講演賞 (2006).

角山寛規, ナノ学会第４回大会若手講演賞 (2006).

佃　達哉 , GOLD2006 ベストプレゼンテーション賞 (2006).

根岸雄一, 第１回PCCP Prize (2007).

B-7)	学会および社会的活動

学協会役員、委員

日本化学会東海支部代議員 (2003–2004).

電気学会光・量子場ナノ科学応用技術調査専門委員会委員 (2005–2007).

学会の組織委員

第１３回日本MRS 学術シンポジウムセッションチェアー (2001).

第１６回日本MRS 学術シンポジウムセッションチェアー (2005).

文部科学省、学術振興会等の役員等

文部科学省学術調査官 (2005–2007).

学会誌編集委員

「ナノ学会会報」編集委員 (2003–2004).

B-8)	大学での講義、客員

総合研究大学院大学物理科学研究科, 「基礎電子化学」, 2007年前期.

九州大学先導物質科学研究所, 非常勤講師「金クラスターのサイズ選択合成と構造・物性・触媒作用」, 2007年 12月3日.

B-10)外部獲得資金

特定領域研究「元素相乗系化合物の化学（領域代表：宮浦憲夫）」, 「配位子保護金属クラスターの組成制御と機能探索」, 佃

　達哉 (2006年–2009年).

第７回貴金属に関わる研究助成金制度MMS 賞, 「金サブナノクラスターの湿式調製法の開発および水中触媒への応用」, 佃　

達哉 (2005年).

第７回井上フェロー採用, 「機能性有機分子と金クラスター複合化によるナノ反応場の精密構築」, 佃　達哉 (2005年–2007

年).

基盤研究(C)(2), 「単分子膜保護金属サブナノクラスターの電子状態と発光メカニズム」, 佃　達哉 (2004年–2005年).

住友財団研究助成, 「有機・金ナノクラスター複合体の精密合成と触媒機能の探索」, 佃　達哉 (2004年).

総研大共同研究, 「有機・無機ナノ粒子複合体の構造と機能」, 佃　達哉 (2002年–2004年).

奨励研究(A), 「分子クラスター負イオンの電子構造と化学反応過程」, 佃　達哉 (1998年–1999年).

奨励研究(A), 「分子クラスター表面における光誘起反応のダイナミクスに関する研究」, 佃　達哉 (1997年).

特定領域研究「実在系の分子理論（領域代表：榊茂好）」, 「チオール修飾魔法数金２５量体クラスターの電子・幾何構造とチオー

ル構造の相関の解明」, 根岸雄一 (2007年).



206　研究領域の現状

若手研究(B), 「金属サブナノクラスターにおける触媒機能のサイズ依存性と機能発現機構の解明」, 根岸雄一 (2006年–2008

年).

若手研究(B), 「化合物半導体クラスターにおける量子現象の解明—単分散したクラスターの合成法の利用」, 根岸雄一 

(2002年–2004年).

C)	 研究活動の課題と展望

チオール保護金属クラスターの電子構造・安定性・物性と化学組成の相関を理解するためには，幾何構造の解明は不可欠で

ある。単結晶Ｘ線構造解析に加えて，衝突誘起解離や負イオン光電子分光などの新しい実験を立ち上げ，構造決定にむけ

て努力したい。また，金クラスターの触媒機能に関しては，2 nm 以下で空気酸化反応に対して高い活性を示すことがわかっ

たので，クラスターサイズを厳密に制御することに注力したい。

＊）2007 年 10 月1日北海道大学触媒化学研究センター教授，分子科学研究所教授兼任



研究領域の現状　207

電子物性研究部門

薬　師　久　彌（教授）（1988 年 5 月 16 日着任）

A-1)	専門領域：物性化学

A-2)	研究課題：

a)	分子導体における電荷秩序相の研究

b)	電荷移動を伴う相転移の研究

A-3)	研究活動の概略と主な成果

a)	電子間のクーロン反撥エネルギーが電子の運動エネルギー利得を上回るとき電子は局在化する。分子導体の多くの

物質では両エネルギーが拮抗する境界領域にあるために，電子の局在化に起因する金属・絶縁体転移が数多く観

測されている。このような絶縁状態では，クーロン反発エネルギーを最小にするために，電荷分布に規則正しい濃

淡が発生する。電荷秩序相をもつ物質の中には反転対称性を失って自発分極を発生する強誘電性の物質がある。ま

た，電荷秩序相を圧力等で壊すと超伝導性が発現する物質がある。このような物質における超伝導の対生成には電

荷ゆらぎがかかわっているとの提案がある。我々はこのような電荷秩序状態を振動分光法を用いて研究している。

	 本年度は b-(meso-DMBEDT-TTF)2PF6 の金属絶縁体転移が電荷秩序状態への相転移であることを明らかにした。ま

た，この構造変化を伴う電荷秩序相転移は電気抵抗が上昇に転ずる温度より低いため，電荷均一な金属状態から，

電荷均一な非金属状態を経て，電荷不均一な電荷秩序状態（絶縁体）へと変化することが明らかになった。ラマン

分光法を用いて圧力・温度相図を作成したところ，超伝導状態は電荷秩序状態に隣接しているのではなく，電荷均

一な非金属状態と接していることが分かった。電荷均一な非金属状態の詳細はまだ良く分かっていないが，異なる

配列を持つ電荷秩序状態がフラストレートしながら高速でゆらいでいる状態ではないかと推測している。

	 強誘電性に関する研究では a-(BEDT-TTF)2I3 について非線形分光法を用いた研究を行ってきたが，本年度は SHG

顕微鏡を自作して自発分極をもつ対向分域の観測に成功した。分域の大きさは大きいもので数百 µm 程度ある。主

な分域壁は a 軸に沿っており，b 軸方向に配列した電荷秩序状態と整合している。この実験結果は強い SHG 信号

と共に電荷秩序相が強誘電体であることを強く指示している。

b)	イオン結晶であるビフェロセン -(F1TCNQ)3 は価数変換相転移を起こす。この物質の相転移が広い温度範囲で連続

的に発現してることに興味を持ち，研究を開始した。昨年度は幅広い相転移の温度領域では高温相と低温相の分域

が共存し，この分域の大きさが巨視的な大きさであることを明らかにした。広い温度幅でこのような相分離状態が

発生するとき，通常はスピンクロスオーバー錯体やリラクサー強誘電体のように，高温相と低温相の分域はナノメー

ター以下の非常に小さなサイズをもつ。この物質は 50 度という広い温度範囲でマクロなサイズの相分離状態をと

るのが特徴である。何故，このような相分離状態が発現するのか分かっていないが，たとえば結晶内に生ずる大き

な歪に原因を求める模型を提唱した。大きな歪は高温相と低温相の体積差が 3% にも及ぶ大きな値をもつために発

生すると考えている。
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B-1)	学術論文

S. Iwai, K. Yamamoto, A. Kashiwazaki, H. Nakaya, K. Yakushi, H. Okamoto, H. Mori and Y. Nishio, 

“Photoinduced Melting of Stripe-Type Charge Order and Metallic-Domain Formation in Layered BEDT-TTF Based Salt,” 

Phys. Rev. Lett. 98, 09740 (4 pages) (2007).

T. Yamamoto, J. Eda, A. Nakao, R. Kato and K. Yakushi, “Charge Ordered State and Frustration of the Site-

Charges in (ET)3Te2I6 and (BETS)2Te2I6,” Phys. Rev. B 75, 205132 (17 pages) (2007).

M. Uruichi, Y. Yue, K. Yakushi and T. Mochida, “Two-Phase Coexistence in the Monovalent-to-Divalent Phase 

Transition in Dineopentylbiferrocene-Fluorotetracyanoquinodimethane, (npBifc-(F1TCNQ)3), Charge-Transfer Salt,” J. Phys. 

Soc. Jpn. 76, 124707 (6 pages) (2007).

T. Kubo, Y. Goto, M. Uruichi, K. Yakushi, M. Nakano, A. Fuyuhiro, Y. Morita and K. Nakasuji, 

“Syntheses and Characterizations of Acetylene-Linked Bisphenalenyl and Metallic-Like Behavior in Its Charge-Transfer 

Complex,” Chem. –Asian J. 2, 1370–1379 (2007).

B-4)	招待講演

薬師久弥 , 「Electronic structure of one-dimensional phthalocyanine conductors: Comparison between (NiPc)2AsF6 and 

(CoPc)2AsF6」, d–p 系の物理と化学に関する研究会, 北陸先端大学, 2007年 9月.

薬師久弥 , 「赤外・ラマン分光法によるa-(BEDT-TTF)2I3 の電荷秩序相転移の研究」, 基研研究会「分子性ゼロギャップ物質

の新物性」, 京都大学基礎物理学研究所, 2007年 12月.

薬師久弥 , 「赤外ラマン分光法による分子導体の電荷秩序状態の研究」, 東京工芸大学ナノ科学センターナノ科学セミナー , 

東京工芸大学, 2007年 12月.

B-6)	受賞、表彰

山本　薫, ISCOM2007（International Symposium on Crystalline Organic Metals, superconductors, and ferromagnets）Poster 

Prize (2007).

B-7)	学会および社会的活動

学協会役員、委員

日本化学会関東支部幹事 (1984–1985).

日本化学会東海支部常任幹事 (1993–1994, 1997–1998).

日本分光学会東海支部支部長 (1999–2000).

学会の組織委員

第３, ４, ５, ６, ７, ８, ９回日中合同シンポジウム組織委員（第５回, ７回, ９回は日本側代表、６回, ８回は組織委員長） (1989, 

1992, 1995, 1998, 2001, 2004, 2007).

第５, ６, ７回日韓共同シンポジウム組織委員（第６回, ７回は日本側代表） (1993, 1995, 1997).

学会誌編集委員

日本化学会欧文誌編集委員 (1985–1986).

文部科学省、学術振興会等の役員等

日本学術振興会特別研究員等審査会専門委員 (2000–2001).
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科学研究費委員会専門委員 (2002–2006).

その他

新エネルギー・産業技術総合開発機構（NEDO）国際共同研究評価委員 (1990).

チバ・ガイギー科学振興財団 選考委員 (1993–1996).

東京大学物性研究所 共同利用施設専門委員会委員 (1997–1998, 2001–2002, 2007– ).

東京大学物性研究所 物質設計評価施設運営委員会委員 (1998–1999).

B-10)外部獲得資金

特定領域研究(A), 「π–d 電子系分子導体の固体電子物性の研究」, 薬師久弥 (1997年–1997年).

基盤研究(B), 「金属フタロシアニンを主とするπ–d 電子系の研究」, 薬師久弥 (1997年–2000年).

特定領域研究(B), 「π–d およびπ 電子系分子導体の磁性・電気伝導性の研究」, 薬師久弥 (1999年–2001年).

特別研究員奨励費, 「分子性導体における電荷整列現象のラマン分光法による研究」, 薬師久弥 (2001年–2002年).

基盤研究(B), 「分子性導体における電荷整列現象の研究」, 薬師久弥 (2001年–2003年).

特定領域研究, 「分子導体における電荷の局在性と遍歴性の研究」, 薬師久弥 (2003年–2007年).

特別研究員奨励費, 「電荷秩序する分子導体における光非線形現象の研究」, 薬師久弥 (2006年–2008年).

基盤研究(B), 「電荷秩序系を中心とする不均一な電子状態をもつ電荷移動塩の研究」, 薬師久弥 (2007年–2009年).

奨励研究(A), 「顕微赤外共鳴ラマン分光法による種 の々分子配列様式をもつ有機伝導体の電荷状態観測」, 山本　薫 (2000

年–2001年).

若手研究(B), 「遠赤外反射スペクトルによる二次元電荷整列系の電子構造解」, 山本　薫 (2002年–2003年).

若手研究(B), 「伝導性電荷移動錯体の電荷秩序相における非調和分子振動と非線形光学効果」, 山本　薫 (2005年–2006

年).

萌芽研究, 「有機伝導体の電子強誘電転移における分域成長の観測と分域壁への光電荷注入」, 山本　薫 (2007年).

C)	 研究活動の課題と展望

θ- 型BEDT-TTF 塩の金属相と電荷秩序相の中間相で発生する遅い電荷のゆらぎを観測するために光散乱の実験を試みてい

るが，未だ成功していない。光の波長や温度，また物質を変えて，引き続き最適の条件を探している。

遠赤外用の反射分光法の装置がほぼ立ち上がったので，a-，b-，k-(BEDT-TTF)2I3 の光学伝導度の温度依存性また，懸案

のb”-(BEDT-TTF)(TCNQ) の遠赤外領域の光学伝導の温度依存性を測定し，温度と共に変化する充填率 1/4 の電子系の電

子状態を解明することを計画している。

b-(DMBEDT-TTF)2PF6 の電荷均一非金属相における速い電荷ゆらぎを観測するためには伝導面の発達した大きな単結晶が

必要である。伝導面での光学スペクトル（できれば遠赤外領域まで）とラマン分光法における幅広いemv モードの観測で速い

電荷ゆらぎの存在を示唆できると考えている。

従来の強誘電体はその発現機構からBaTiO3 のようなイオン変位型とNaNO2 のような秩序無秩序型に大別されている。いず

れもイオンの動きが強誘電性発現を担っている。a-(BEDT-TTF)2I3 の強誘電性は電荷秩序化が引き金になっているため，我々

は電子強誘電性の可能性が強いと主張している。今後，電子−格子相互作用の役割を明らかにするために遠赤が領域のソ

フトモードの有無を確認しようと考えている。さらに，非線形分光法を用いて強誘電性を発現する物質の探索も計画している。

これに関連して，操作型円二色性（CD）顕微鏡を自作して，強誘電分域を観測する手法の開発を計画している。
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小　林　速　男（教授）（1995 年 7 月 1 日〜 2007 年 3 月 31 日）＊）

A-1)	専門領域：物性分子科学

A-2)	研究課題：

a)	ポーラス分子空間を利用した誘電体の開発

b)	超高圧下の有機分子性結晶の電気抵抗

A-3)	研究活動の概略と主な成果

a)	最近ポーラス結晶のナノ空間に閉じ込められたゲスト分子の機能に注目した新規な機能性分子物質の開発を行って

来たが，最近ポーラス結晶中の水分子が高温で液体状態にあり，350 K 程度の温度で大きな格子変形を伴って反強

誘電固体状態に転移する系を見いだした。新たな機能性物質の開発やナノ空間内の分子クラスターの物理化学的研

究の観点から意義があるものと思われる。

b)	最近，単一種の分子だけで構成された金属結晶が開発されたが，単一種の分子が集合して金属となる条件を単純

化して考えると，①高圧を加える事によりによりバンド幅を HOMO-LUMO ギャップ程度にまで増大させる事，お

よび② HOMO-LUMO ギャプを通常の分子性伝導体のバンド幅程度まで極端に小さくする事，という２通りの方法

が考えられる。このうち単一分子性金属の開発は②の方法を用いた事に相当する。残った①のプロセスを具体的に

考えには，従来あまり考えてこられなかった「分子構造の崩壊」という状況を考察する必要があると考えている。

B-1)	学術論文

B. Zhang, Z. Wang, M. Kurmoo, S. Gao K. Inoue and H. Kobayashi, “Guest-Induced Chirality in the 

Ferrimagnetic Nanoporous Diamond Framework Mn3(HCOO)6,” Adv. Funct. Mater. 17, 577–584 (2007).

E. Fuijiwara, K. Yamamoto, M. Shimsmura, B. Zhou, A. Kobayashi, K. Takahashi, Y. Okano, H. 

Cui and H. Kobayashi, “(nBu4N)[Ni(dmstfdt)2]: A Planar Nickel Coordination Complex with an Extended-TTF Ligand 

Exhibiting Metallic Conduction, Metal–Insulator Transition and Weak Ferromagnetism,” Chem. Mater. 19, 553–558 (2007).

B-6)	受賞、表彰

日本化学会学術賞 (1997).

日本化学会賞 (2006).

B-7)	学会及び社会的活動

文部科学省、学術振興会等の役員等

学術審議会専門委員 (1999–2000).

特別研究員等審査会専門委員 (1999–2000).

学会誌編集委員

日本化学会トピックス委員 (1970–1972).

日本化学雑誌編集委員 (1981–83).
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日本結晶学会誌編集委員 (1984–86).

日本化学会欧文誌編集委員 (1997–1999).

J. Mater. Chem., Advisory Editorial Board (1998–2007).

科学研究費の研究代表者、班長等

特定領域(B)「分子スピン制御による新機能伝導体・磁性体の構築」領域代表者 (1999–2001).

科学技術振興事業団 戦略的創造研究推進事業「高度情報処理・通信の実現に向けたナノ構造体材料の制御と利用」, 「新

規な電子機能を持つ分子ナノ構造体の構築」研究代表者 (2002–2008).

その他

日本化学会学術賞選考委員 (1995).

東大物性研究所物質評価施設運営委員 (1996–1997).

東大物性研究所協議会委員 (1998–1999).

東大物性研究所共同利用施設専門委員会委員 (1999–2000).

B-10)外部獲得資金

基盤研究(B), 「高圧下のＸ線単結晶構造解析技術と有機結晶の高圧固体化学」, 小林速男 (1998年–2000年).

特定領域研究(B)（磁性分子導体）, 「分子スピン制御による新機能伝導体・磁性体の構築」, 小林速男 (2001年–2003年).

戦略的創造研究推進事業（CREST）, 「新規な電子機能を持つ分子ナノ構造体の構築」, 小林速男 (2004年–2008年).

C)	 研究活動の課題と展望

分子科学研究所での研究活動は２００７年３月末を持って終了した。

＊）2007 年 10 月1日　日本大学文理学部客員教授
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中　村　敏　和（准教授）（1998 年 6 月 1 日着任）

A-1)	専門領域：物性物理学

A-2)	研究課題：

a)	固体広幅 NMR による有機導体･分子性固体の電子状態理解

b)	パルス ESR による一次元電子系の相転移近傍スピンダイナミックス

c)	パルスおよび高周波 ESR を用いたスピン科学研究の新しい展開

A-3)	研究活動の概略と主な成果

a)	有機導体･導電性分子性固体･低次元スピン系の特異な電子状態に興味を持ち，微視的な観点からその電子状態や

スピン･電荷ダイナミックスを明らかにするため NMR 測定を行っている。吸収線の温度依存性・異方性ならびに

スピン格子緩和率 T1
–1，スピンエコー緩和（T2G

–1，T2L
–1）を測定すると共に詳細な解析を行っている。1/4-filled 一

次元電子系 TMTTF 塩は，同一の結晶構造を持ちながら近接した温度・圧力領域に種々の電子相が競合しており，

非常に興味が持たれている。この系の競合電子相の起源に迫るために，種々の塩に対して電荷秩序相および基底

状態に対する研究を行っている。東大工・ERATO-SORST の相田グループからヨウ素酸化により電気伝導性を示す

ヘキサベンゾコロネン（HBC）ナノチューブが開発された。我々は，HBC ナノチューブの電子状態を磁気共鳴測

定法を用いて調べている。ヨウ素をドープすると，スピンを持ったキャリアが生成し高い伝導性を持っていること

が分かる。1H NMR スピン格子緩和時間 T1 は，極低温で非常に遅くなり量子極限状態に入っているものと考えら

れる。これは幾何学的かつ電子状態的に特異な構造を持つスピン系に由来するものと考えている。この他，超伝導

相近傍に存在する二次元系の電荷の乱れに対しても研究を行っている。

b)	上記の一次元電子系の競合電子相問題に関連し，基底状態相転移点近傍での電荷・スピン再配列問題に関する知

見を得るため，パルス ESR 法による研究を行っている。1/2 バンド充填（モットハバード絶縁体）系であり典型的

なスピンパイエルス転移を示す MEM(TCNQ)2 と 1/4 バンド充填で電荷秩序転移を示す (TMTTF)2PF6 に対してスピ

ンパイエルス転移近傍でのスピン−格子･スピン−スピン緩和率の温度依存性を測定した。1/4 バンド充填系では，

通常のスピンギャップ生成では説明できない異常なスピン格子緩和が観測された。スピンパイエルス転移温度以下

で電荷秩序再配列が起こり，低温で通常のスピン一重項に転移しているものと考えている。

c)	分子研所有のパルスおよび高周波 ESR を用いて，高分解能 ESR・高エネルギー特性を利用した複雑なスピン構造

の決定，多周波領域にわたるスピンダイナミクス計測といった種々な点から，スピン科学研究展開を行っている。

今後さらに，当該グループだけでなく所外の ESR コミュニティーと連携を取り，パルス・高周波 ESR の新たな可

能性や研究展開を議論し，大学共同利用機関である分子研からのスピン科学の情報発信を行っていく。

B-1)	学術論文

K. MIZOGUCHI, S. TANAKA, M. OJIMA, S. SANO, M. NAGATORI, H. SAKAMOTO, Y. YONEZAWA, Y. AOKI, H. 

SATO, K. FURUKAWA and T. NAKAMURA, “AF-Like Ground State of Mn-DNA and Charge Transfer from Fe to Base-

π-Band in Fe-DNA,” J. Phys. Soc. Jpn. 76, 043801 (4 pages) (2007).
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M. ITOI, M. KANO, N. KURITA, M. HEDO, Y. UWATOKO and T. NAKAMURA, “Pressure-Induced Superconductivity 

in Quasi-One-Dimensional Organic Conductor (TMTTF)2AsF6,” J. Phys. Soc. Jpn. 76, 053703 (5 pages) (2007).

T. NAKAMURA, K. FURUKAWA and T. HARA, “Redistribution of Charge in the Proximity of the Spin-Peierls Transition: 

13C NMR Investigation of (TMTTF)2PF6,” J. Phys. Soc. Jpn. 76, 064715 (5 pages) (2007).

T. KAKIUCHI, Y. WAKABAYASHI, H. SAWA, T. TAKAHASHI and T. NAKAMURA, “Charge Ordering in α-(BEDT-

TTF)2I3 by Synchrotron X-Ray Diffraction,” J. Phys. Soc. Jpn. 76, 113702 (4 pages) (2007).

B-2)	総説、著書

T. NAKAMURA, T. HARA and K. FURUKAWA, “Pronounced Enhancement of Charge Ordering Transition Temperatures 

in TMTTF Salts with Deuteration,” in Multifunctional Conducting Molecular Materials, G. SAITO, F. WUDL, R. C. HADDON, 

K. TANIGAKI, T. ENOKI, H. E. KATZ, M. MAESATO, Eds., Royal Society of Chemistry; Cambridge, pp.83–86 (2007).

中村敏和, 「高圧技術ハンドブック」, 毛利 信男他編, 丸善, pp.274–280 (2007).

B-4)	招待講演

T. NAKAMURA, “Pulsed ESR and NMR Investigation of Charge and Spin Dynamics in One-dimensional Organic Conductors,” 

Molecular Photoscience Research Center International Workshop—Low Energy excitations in Condensed Phases—, Kobe 

(Japan), November 2007.

B-7)	学会および社会的活動

学協会役員、委員

日本物理学会領域７世話人 (2000–2001).

日本物理学会代議員 (2001–2003).

日本物理学会名古屋支部委員 (2001–2007).

日本化学会実験化学講座編集委員会委員 (2002– ).

電子スピンサイエンス学会担当理事 (2004–2006).

電子スピンサイエンス学会運営理事 (2006– ).

Asia-Pacific EPR/ESR Society, Secretary/Treasure (2004– ).

東京大学物性研究所物質合成・設備共同利用委員会委員 (2005–2007).

学会の組織委員

A Joint Conference of the International Symposium on Electron Spin Science and the 46th Annual Meeting of the Society 

of Electron Spin Science and Technology (ISESS-SEST2007) Shizuoka, Japan Organizing Committee.

学会誌編集委員

電子スピンサイエンス学会編集委員 (2003).

電子スピンサイエンス学会編集委員長 (2004–2005).

電子スピンサイエンス学会編集アドバイザー (2006– ).
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B-8)	大学での講義、客員

大阪市立大学大学院理学研究科, 「電子物性学特別講義Ｉ」, 2007年 12月25日–26日.

B-10) 外部獲得資金

特定領域研究, 「分子導体における電荷の遍歴性と局在性の研究」, 代表者　薬師久弥（中村敏和は準代表者で実質独立）

(2003年–2007年).

基盤研究(C)(2), 「一次元有機導体の逐次SDW 転移における電子状態の解明」, 中村敏和 (2001年–2003年).

特定領域研究(B), 「NMR による遍歴－局在複合スピン系の微視的研究：新電子相の開拓」, 中村敏和 (1999年–2001年).

特定領域研究(A)(2)　集積型金属錯体, 「dmit 系金属錯体の微視的研究： 磁気構造と電荷局在状態」, 中村敏和 (1999年).

奨励研究(A), 「有機導体におけるFermi 液体-Wigner 結晶転移の可能性」, 中村敏和 (1998年–1999年).

特定領域研究(A)(2)　集積型金属錯体, 「微視的手法によるdmit 系金属錯体競合電子相の研究」, 中村敏和 (1998年).

C)	 研究活動の課題と展望

本グループでは，分子性固体の電子状態（磁性，導電性）を主に微視的な手法（ESR，NMR）により明らかにしている。有機

導体に対して研究をもとに強相関低次元電子系の未解決な問題の解明を行うとともに，新規な分子性物質の新しい電子相・

新機能を探索している。また，多周波（X-，Q-，W-bands）・パルスESR を用いた他に類を見ないESR 分光測定を行い，分

子性導体など種 の々機能性物質に対して電子状態やスピン構造に関する研究を行うと同時に，ESR 測定を中心に多数の協力

研究・共同研究を受け入れ，最先端のESR 測定研究の展開を全世界に発信している。今後は高圧下・極低温下といった極

端条件での測定システム構築を行うとともに，物質科学における磁気共鳴研究のあらたな展開を行っていく。
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分子機能研究部門

江　　　東　林（准教授）（2005 年 5 月 1 日着任）

A-1)	専門領域：無機化学、有機化学、高分子科学

A-2)	研究課題：

a)	多核金属集積体を用いたスピン空間の精密構築

b)	新規π共役電子系の構築と機能

A-3)	研究活動の概略と主な成果

a)	多核金属集積体を用いたスピン空間の精密構築：サレンなどのシフ塩基配位子は，ほとんど全ての金属と安定な平

面錯体を作ることが知られ，中心金属の種類によって，強磁性やスピン転移などの磁気的性質，発光などの光機能

性，不斉反応などへの触媒活性を示す。本研究は，空間形態が明確な樹木状分子を活用することで，サレン金属

錯体の配列制御を通じて，ならびにこのような手法でスピン活性ナノ物質群を創出し，小分子には見られない特異

な機能を開拓することを目的としている。具体的に，本年度では，次元・サイズ・形態の異なるサレン金属集積体

の構築，具体的に，①デンドリマーを用いた低次元配位高分子の構築，② p 共役系を用いた低次元金属集積体の

構築を中心に検討した。その結果，多核金属錯体を有する平面状共役系分子の合成に成功し，溶液から容易に一

次元ナノワイヤーやシートをつくれることを見いだした。また，一次元ロッド状金属配位高分子を合成し，溶液に

おいて室温付近で急峻なスピン転移を有することを見いだした。従来のスピン転移物質は溶けないばかりか分解し

てしまう。これに対して，樹状組織で包み込むことにより水溶性を持たせるだけでなく，スピン状態を制御できる。

興味深いことに，キャスティングにより得られたフィルムでは一次元ロッドが自己組織化，分子間相互作用により

高・低スピンの両状態をともに安定化することが可能となり，広い温度範囲をわたってヒステリシスを示した。

b)	新規 p 共役電子系の構築と機能：本研究では，金属配位結合や水素結合，p–p 相互作用などの分子間相互作用を

利用・制御し，新規な光機能性ナノ構造体を創出し，小分子ユニットに見られない新しい機能の開拓を目指してい

る。本年度では新規拡張型 p 電子系の合成を行い，自己組織化による光機能性ナノ構造体の構築に成功した。

B-1)	学術論文

T. Fuigaya, D. -L. Jiang and T. Aida, “Spin-Crossover Physical Gels: A Quick Thermoreversible Response Assisted by 

Dynamic Self-Organization,” Chem. –Asian J. 2, 106–113 (2007).

A. Xia, J. Hu, C. Wang and D. -L. Jiang, “Synthesis of Magnetic Microspheres with Controllable Structure via 

Polymerization-Triggered Self-Positioning of Nanocrystals,” Small 3, 1811–1817 (2007).

Z. He, T. Ishizuka and D. -L. Jiang, “Dendritic Architectures for Design of Photo- and Spin-Functional Nanomaterials,” 

Polym. J. (Tokyo, Jpn.) 39, 889–922 (2007).

B-3)	総説、著書

江　東林 , 「ナノテクノロジー入門シリーズ（II）ナノテクのための化学・材料入門」, 第１章「ナノスケール構造　基本構造　機

能性有機分子、超分子、ナノチューブ、機能性モチーフとしてのデンドリマー」, 共立出版社 (2007)．
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江　東林 , 「自然科学研究機構シンポジウム講演収録集２　科学者が語る科学最前線　爆発する光科学の世界　量子から

生命体まで」, 「光を吸う分子の木」, （株）クバプロ, pp.113–126 (2007)．

B-4)	招待講演

D. -L. JIANG, “Dendritic and Supramolecular Approaches to Photo and Spin Functional Materials,” National Polymer 

Symposium of China, Chengdu (China), October 2007.

D. -L. JIANG, “Synthesis and Functions of Spin-Crossover Soft Materials,” The 9th China–Japan Joint Symposium on 

Conduction and Photo-conduction in Organic Solids and Related Phenomena, Beijing (China), October 2007.

B-6)	受賞、表彰

江　東林 , 平成１８年度科学技術分野文部科学大臣表彰若手科学者賞 (2006).

江　東林 , 平成１８年度高分子学会Wiley 賞 (2006).

B-7)	学会および社会的活動

学会の組織委員

第二回デンドリマー国際会議実行委員 (2000).

日本学術振興会・アジア研究教育拠点事業「物質・光・理論分子科学のフロンティア」第一回冬の学校（北京）日本側Chair 

(2007).

B-8)	他大学での講義、客員

総合研究大学院大学物理科学研究科, 「相関分子科学」, 2007年 12月3日–5日.

B-10)外部獲得資金

日本学術振興会特別研究員奨励費, 「デンドリマー組織を用いた高反応性金属ポルフィリン錯体の空間的孤立化と新反応の

開拓」, 江　東林 (1997年–1998年).

日本科学協会笹川科学研究, 「デンドリマーを用いた金属ポルフィリン錯体の孤立化」, 江　東林 (1997年).

奨励研究(A), 「デンドリマーの光捕集アンテナ機能：赤外線をエネルギー源とする人工光合成系の開拓」, 江　東林 (1999年–

2000年).

特定領域研究(A), 「光捕集デンドリマーで被覆した共役ポリマーの合成と機能」, 江　東林 (1999–2000年).

科学技術振興機構戦略的基礎推進事業（さきがけタイプ）・構造制御と機能領域, 「樹木状金属集積体を用いたスピン空間の

構築と機能開拓」, 江　東林 (2005年–2008年).

C)	 研究活動の課題と展望

研究室はスタッフや学生が増え，研究体制を整えた。合成を基本とする我 の々研究室は新しい物質の誕生を目指して，分子

科学の未踏領域の開拓を狙っている。
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西　村　勝　之（准教授）（2006 年 4 月 1 日着任）

A-1)	専門領域：固体核磁気共鳴、構造生物学

A-2)	研究課題：

a)	分子運動下の脂質結合型生体分子を対象とした新規固体 NMR 測定法の開発

b)	膜表在性タンパク質フォスフォリパーゼ C-d1 の運動性解析

c)	スペクトルの高分解能化を行う新規固体 NMR 測定法の開発

d)	分子材料の固体高分解能 NMR による局所構造解析

e)	固体 NMR 装置周辺機器の開発

A-3)	研究活動の概略と主な成果

a)	分子運動によって著しく平均化を受けた弱い磁気双極子相互作用を等方化学シフトで分離し，２次元スペクトルで

はなく１次元スペクトルの信号強度変化として，増幅して観測することにより，短時間測定で精密に決定する２種

の新規測定法開発に成功した。本測定法は脂質分子や，脂質膜に結合した膜表在性タンパク質の局部的な磁気双

極子相互作用を検出可能であり，適切な解析法と組み合わせることにより，分子運動性，構造解析の双方が可能に

なる。開発した測定法は飽和，不飽和脂質から調製したマルチラメラベシクルの脂質分子に適用し，その有用性お

よび精度を証明した。

b)	開発した上記測定法を完全水和した脂質二重膜に結合した膜表在性タンパク質フォスフォリパーゼ C-d1 の PH ド

メインの解析に適用した。Ala 側鎖メチル基炭素を 13C 安定同位体標識した試料を大腸菌株で発現し，不飽和脂質

から調製したマルチラメラベシクル表面に結合した状態で残留磁気双極子相互作用の測定を行った。結合した脂質

との協調的な回転拡散運動に基づく解析から，各 Ala 残基での局所運動性の解析に成功した。現在さらに詳細な分

子運動モデルを構築し，分子運動の寄与の分離解析を試みている。

c)	特定の内部相互作用を MAS 下，配向試料で増幅して観測する２次元固体 NMR 測定法の汎用的アルゴリズムを開

発した。開発したアルゴリズムを用いて MAS 下および配向試料を対象とする測定法をデザインし，各々の条件下

で偶数倍に増幅した内部相互作用を反映するスペクトルの観測に２つの異なる内部相互作用で実験的にも成功し

た。本アルゴリズムは結果としてスペクトル分解能向上を実現するため，微弱な相互作用を精度良くスペクトルと

して観測することが可能である。現在，さらに様々な測定法拡張を試みている。

d)	触媒等の無機材料に含まれる核種の多くは核スピンが 1 以上の四極子核であり，一般に高分解能 NMR スペクトル

測定は容易でない。より高感度な高分解能スペクトルの測定を目標に，ラジオ波パルス列を試料に照射した時の核

スピンの振る舞いや検出される NMR 信号をシミュレーションするコンピュータ・プログラムの開発を行った。本

プログラムを用いて最適ラジオ波パルスの照射方法の検討を行い，現在，標準物質で NMR 測定を行っている。

e)	昨年度開発を開始した生体配向試料用自作プローブのデザインを改良し，温度調節機構の見直し，および回路の再

検討を行った。現在，有効試料領域を拡大し，かつ試料発熱の原因となるラジオ波の電場成分を抑制するコイルデ

ザインおよび実装の検討を行っている。また無機材料で特に有用な低周波二核を対象とした XY 二重共鳴 MAS プ

ローブを開発中である。
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B-1)	学術論文

I. KAWAMURA, N. KIHARA, M. OHMINE, K. NISHIMURA, S. TUZI, H. SAITO and A. NAITO, “Solid State NMR 

Studies of Two Different Backbone Conformation at Tyr185 as a Function of Retinal Configurations in the Dark, Light, and 

Pressure Adapted Bacteriorhodopsin,” J. Am. Chem. Soc. 129, 1016–1017 (2007).

I. KAWAMURA, Y. DEGAWA, S. YAMAGUCHI, K. NISHIMURA, S. TUZI, H. SAITO and A. NAITO, “Pressure Induced 

Isomerization of Retinal on Bacteriorhodopsin as Disclosed by Fast Magic Angle Spinning NMR,” Photochem. Photobiol. 83, 

346–350 (2007).

B-4)	招待講演

西村勝之, 「生体分子を対象とした固体NMR の基礎と最近の研究について」, 第８回若手NMR 研究会, 岡崎, 2007年 7月.

西村勝之, 「脂質膜結合型生体分子運動性解析のための新規固体NMR 測定法開発」, 第４６回NMR 討論会, 札幌, 2007年

9月.

西村勝之, 「固体NMR による水和生体分子の解析」, 第１７回JEOL ユーザーズミーティング, 名古屋, 2007年 12月.

B-6)	受賞、表彰

西村勝之, 日本核磁気共鳴学会　若手ポスター賞 (2002).

飯島隆広, 日本核磁気共鳴学会　若手ポスター賞 (2005).

B-7)	学会および社会的活動

学協会役員、委員

日本生物物理学会分野別専門委員 (2004– ).

日本核磁気共鳴学会選挙管理委員(2005).

学会誌編集委員

日本生物物理学会欧文誌Biophysics, Advisory board (2005– ).

B-10)外部獲得資金

若手研究(B), 「新規な多量子コヒーレンス生成法に基づく固体高分解能NMR」, 飯島 隆広 (2006年–2007年).

財団法人新世代研究所　研究助成, 「生体含水試料のための低発熱型新規固体NMR ナノ構造解析法開発」, 西村勝之 

(2005年).

若手研究(B), 「脂質膜結合生理活性ペプチド立体構造解析のための低発熱型固体NMR 測定法開発と適用」, 西村勝之 

(2004年–2005年).

若手研究(B), 「固体高分解能NMR 新規手法の開発と生理活性ペプチドの膜結合構造の決定への適用」, 西村勝之 (2002年

–2003年).

C)	 研究活動の課題と展望

昨年は着任後１人での研究室立ち上げを行ったが，２００７年１月から助教，４月からはIMSフェローがメンバーとして加わり，

ようやく研究室と呼べる状態になった。本年度は研究を本格的に立ち上げるため，生体分子を対象とした測定法開発に注力し，
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目的とした測定法の開発に成功した。今後，水和生体分子の解析に必要な一連の関連測定法の開発を進め，さらにそれらを

用いたデーターの解析法も開発し，研究手法のフレームワークとして完成させたい。また，上記研究で開発した測定法から発

したアイデアで特定内部相互作用を増幅して観測する新しい汎用測定法開発アルゴリズムの発見に至った。これは生体分子

に限らず，既存の多くの測定法に適用可能であり，今後定式化を行いたい。分子材料分野は無機材料を対象にした測定法

開発の進行が遅れており，来年度の完成を期待する。一方，ハードウエア開発は測定法開発に時間を割いたために，自作生

体配向試料用プローブ開発は進展しなかった。しかし，無機材料等で有用な低周波二核用二重共鳴プローブを製作中であり，

この完成を期待する。来年度はハードウエア開発に，より多くの研究時間を配分する予定である。
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ナノ分子科学研究部門（分子スケールナノサイエンスセンター）

小　川　琢　治（教授）（2003 年 2 月 1 日〜 2007 年 9 月 30 日）＊）

A-1)	専門領域：有機化学、ナノサイエンス

A-2)	研究課題：

a)	サブマイクロメータ長π共役ポルフィリンワイヤーの合成と表面上での自己組織化

b)	表面上での有機分子自己組織化の制御

c)	分子定規法によるナノギャップ電極の作成とこれを用いた電子素子の研究

d)	二探針電導性原子間力顕微鏡（分子スケールプローバー）の作成

A-3)	研究活動の概略と主な成果

a)	分子ワイヤーと称するものの多くは電導性基板上で作製されており，絶縁性基板上で直線的な構造を保った例は無

かった。サブマイクロメータ長π共役ポルフィリンワイヤーが HOPG 表面で直線的な自己組織化体を表面上一様

に形成する条件を見いだすことに成功し，またこの組織体を絶縁性のエポキシ樹脂やアルミナ上に転写することに

成功した。

b)	HOPG 表面上での有機分子自己組織化をドナー分子として代表的なポルフィリンとアクセプター分子として代表的

なジイミドを用いその構造を STM で観察した。アルキル基の長さが異なる一連のジイミド化合物を用いて研究し

たところ，アルキル基の長さによりドラスティックに２次元組織体の構造が変わることを見いだし，その分子レベ

ルでの構造を決定した。

c)	硫化銀／白金のギャップ間に光応答性の有機分子を挟み込み「光応答性原子スイッチ」を目指した実験を行ったと

ころ，基本的な動作を確認することに成功した。

d)	二探針電導性原子間力顕微鏡がほぼ完成した。

B-1)	学術論文

R. NEGISHI, T. HASEGAWA, K. TERABE, M. AONO, H. TANAKA, H. OZAWA and T. OGAWA, “Different I-V 

Characteristic of Single Electron Tunneling Induced by Using Double-Barrier Tunneling Junctions with Differing Symmetric 

Structures,” Appl. Phys. Lett. 90, 223112 (3 pages) (2007).

T. OGAWA, H. OZAWA, M. KAWAO and H. TANAKA, “Photo Responsibility of Au Nano-Particle/Porphyrin Polymer 

Composite Device Using Nano-Gap Electrodes,” J. Mater. Sci: Mater. Electron. 18, 939–942 (2007).

H. OZAWA, M. KAWAO, H. TANAKA and T. OGAWA, “Synthesis of Dendron Protected Porphyrin Wires and Preparation 

of a One-Dimensional Assembly of Gold Nanoparticles Chemically Linked to the p-Conjugated Wires,” Langmuir 23, 6365–6371 

(2007).

W. HUANG, Z. CHU, S. GOU and T. OGAWA, “Construction of Macrocycle-Based Molecular Stairs Having Pendant 4-

Aminopyridine, 4-Dimethylaminopyridine and Isonicotinonitrile Groups,” Polyhedron 26, 1483–1492 (2007).
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T. YAJIMA, H. TANAKA, T. MATSUMOTO, Y. OTSUKA, Y. SUGAWARA and T. OGAWA, “Refinement of Conditions 

of Point-Contact Current Imaging Atomic Force Microscopy for Molecular-Scale Conduction Measurements,” Nanotechnology 

18, 095501 (5 pages) (2007).

R. NEGISHI, T. HASEGAWA, H. TANAKA, K. TERABE, H. OZAWA, T. OGAWA and M. AONO, “Size-Dependent 

Single Electron Tunneling Effect in Au Nanoparticles,” Surf. Sci. 601, 3907–3911 (2007).

B-4)	招待講演

小川琢治 , “Construction of nano-structures from conductive nano-materials with functional molecules, and studies on their 

electric properties,” International Scanning Probe Microscopy Conference, Jeju (Korea), 2007年 6月.

小川琢治 , 「分子エレクトロニクスのための有機分子／無機ナノ構造体の固体表面上での自己組織化」, 第５６回高分子討論

会, 名古屋工業大学, 名古屋市, 2007年 9月.

小川琢治 , 「分子エレクトロニクスのための有機分子・無機ナノ構造体の自己組織化」, 第６８回応用物理学会学術講演会シン

ポジウム, 北海道工業大学, 札幌市, 2007年 9月.

小川琢治 , 「分子エレクトロニクス実現に向けての有機分子・無機ナノ構造体の自己組織化とナノスケール電気特性の計測」, 

第４回鈴木シンポジウム, 愛媛大学, 松山市, 2007年 9月.

小川琢治 , 「有機分子・無機ナノ構造複合体の作製と物性計測」, 九州大学大学院工学研究科特別講演会, 2007年 5月.

B-5)	特許出願

特願 2007-207166, 「スイッチング素子とその応用」, 長谷川剛、青野正和、矢野史子、寺部一弥、鶴岡徹、海老原知子、小川

琢治、田中啓文、日野貴美, 2007年.

特願 2007-027190, “Carbon nanotube-porphyrin composite rectifying devices,” Tanaka, Hirofumi; Ogawa, Takuji; Yajima, 

Takashi, 2007年.

B-7)	学会および社会的活動

学協会役員、委員

有機合成協会幹事 (1997–1998).

国際高等研究所特別研究「次世代エレクトロニクスに向けての物質科学とシステムデザイン」プロジェクトメンバー (2001–

2005).

応用物理学会有機分子・バイオエレクトロニクス分科会幹事 (2002–2004).

国際高等研究所「電子系の新しい機能」プロジェクトメンバー (2005–2008).

学会の組織委員

The First International Conference on Molecular Electronics and Bioelectrinics 組織委員 (2000).

Asia Nano 2002, 組織委員 (2002).

Molecular and Bio-electronics International Conference 2, 組織委員 (2003).

Asia Nano 2004, 組織委員 (2004).

International Symposium on Nano-organization and Function, 組織委員 (2004).

分子エレクトロニクス研究会, 組織委員 (2004).

Asia Nano 2006, 組織委員 (2006).
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文部科学省、学術振興会等の役員等

文部科学省科学技術政策研究所科学技術動向研究センター専門調査員 (2000– ).

日本学術振興会産学協力研究委員会「分子ナノテクノロジー研究委員会」委員 (2001–2006).

日本学術振興会「次世代エレクトロニクスに向けての物質科学とシステムデザインに関する研究開発専門委員会」委員 (2001

–2005).

文部科学省学術審議会専門委員会科研費審査委員 (2003– ).

日本学術振興会「電子系の新しい機能に関する研究開発専門委員会」委員 (2005–2008).

その他

独立行政法人通信総合研究所基礎先端部門関西先端研究センターナノ機構グループ併任職員 (2000–2006).

東京大学物性科学研究所嘱託研究員 (2000–2001).

産業総合研究所客員研究員 (2002–2006).

科学技術振興事業団戦略的基礎研究「精密分子設計に基づくナノ電子デバイス構築」チームアドバイザー (2002–2007).

B-8)	大学での講義、客員

九州大学大学院工学研究科, 集中講義「分子ナノ科学」, 2007年 5月21–22日.

B-9)	学位授与

小澤寛晃, 「Preparation and properties of nano-structures fabricated from porphyrin polymers with inorganic nano-materials」, 

2007年 3月, 博士（理学）.

B-10)外部獲得資金

重点領域研究, 「含ビスマス- インターエレメント化合物の研究」, 小川琢治 (1997年–1999年).

西田記念基礎有機化学研究助成, 「機能性有機分子の合成とマイクロ電極アレイを用いた有機分子デバイス化の研究」, 小川

琢治 (1997年).

長瀬科学技術振興財団, 小川琢治 (1998年).

基盤研究(B), 「分子エレクトロニクスに最適化した光機能性有機分子の合成と物性の研究」, 小川琢治 (1999年–2001年).

科学技術振興事業団さきがけ研究２１, 「ナノ電極/ 有機分子組織体による次世代電子素子の創出」, 小川琢治 (1999年–2002

年).

基盤研究(C)（企画調査）, 「分子スケールエレクトロニクス」, 小川琢治 (2000年).

科学技術振興事業団戦略的基礎研究, 「巨大ポルフィリンアレーのメゾスコピック構造デバイス」, 小川琢治 (2001年–2006

年).

萌芽研究, 「機能性有機分子による単電子トランジスターの構築」, 小川琢治 (2002年–2003年).

基盤研究(A), 「ナノ環境を利用した有機分子高次組織体の構築とその電子物性の研究」, 小川琢治 (2003年–2006年).

基盤研究(B), 「カーボンナノチューブ電極による単分子電子素子の研究」, 小川琢治、田中啓文 (2007年–2009年).

萌芽研究, 「ナノ球リソグラフィーとシャドーコーン方によるナノロッド配列の作製とその光学特性評価」, 田中啓文 (2004年–

2005年).
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文部科学省科学技術試験研究「ナノテクノロジー・材料を中心とした融合新興分野研究開発」に関する研究開発, 「原子スイッ

チを用いた次世代プログラマブル論理演算デバイスの開発—ナノギャップ形成に関する研究」, 小川琢治、田中啓文 (2005

年– ).

研究助成石川カーボン科学技術振興財団, 「カーボンナノチューブ配線上でナノデバイスとして動作する平面分子に関する研

究」, 田中啓文 (2005年).

研究助成島津科学技術振興財団, 「単層カーボンナノチューブ配線上へのナノサイズ分子デバイスの配置と点接触電流イ

メージング原子間力顕微鏡を用いた特性評価」, 田中啓文 (2005年).

若手研究(B), 「カーボンナノチューブ配線上でナノデバイスとして動作する平面分子の電気特性評価」, 田中啓文 (2006年–

2007年）.

C)	 研究活動の課題と展望

計測機器としての二探針電導性原子間力顕微鏡やナノギャップ電極の作成技術，有機分子の自己組織化や転写など，分子

スケール電子素子の研究に必要な基礎技術，手法はかなりの進展が見られた。２００８年は大阪大学において単分子で機能

を持つ有機分子の開発を行い，これらの手法で物性計測を行い，当初の目的を達成したい。

＊）2007 年 10 月1日大阪大学大学院理学研究科教授，分子科学研究所教授兼任
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鈴　木　敏　泰（准教授）（1998 年 1 月 1 日着任）

A-1)	専門領域：有機合成化学

A-2)	研究課題：

a)	電界効果トランジスタのための有機半導体の開発

b)	有機 EL 素子のため有機半導体の開発

A-3)	研究活動の概略と主な成果

a)	有機／金属界面における電子構造は，有機エレクトロニクス素子の性能を決める上で重要な因子である。角度分解

紫外光電子分光法により，金基板上におけるペンタセン薄膜とパーフルオロペンタセン薄膜の界面を比較検討した。

イオン化ポテンシャルはパーフルオロペンタセンのほうがはるかに高いが，単分子膜では両者のホール注入障壁が

ほぼ等しいという結果になった。これはペンタセン／金界面における真空準位シフトが，パーフルオロペンタセン

／金界面のそれより大きいためである。再配向エネルギーはパーフルオロペンタセン／金界面で増大している。

B-3)	学術論文

N. KOCH, A. VOLLMER, S. DUHM, Y. SAKAMOTO and T. SUZUKI, “The Effect of Fluorination on Pentacene/Gold 

Interface Energetics and Charge Reorganization Energy,” Adv. Mater. 19, 112–116 (2007).

A. HINDERHOFER, U. HEINEMEYER, A. GERLACH, S. KOWARIK, R. M. J. JACOBS, Y. SAKAMOTO, T. SUZUKI 

and F. SCHREIBER, “Optical Properties of Pentacene and Perfluoropentacene Thin Films,” J. Chem. Phys. 127, 194705 (6 

pages) (2007).

B-8)	大学での講義、客員

総合研究大学院大学物理科学研究科, 「相関分子科学」, 2007年 12月5日.

B-10)外部獲得資金

基盤研究(C), 「有機EL 素子のためのアモルファス性有機電子輸送材料の開発」, 鈴木敏泰 (1999年–2000年).

基盤研究(B)（展開）, 「フッ素化フェニレン化合物の有機EL ディスプレーへの実用化研究」, 鈴木敏泰 (2000年–2001年).

奨励研究(A), 「新規含フッ素芳香族化合物の合成と有機EL 素子における電子輸送材料への応用」, 阪元洋一 (2000年–2001

年).

基盤研究(B)（一般）, 「有機トランジスタのためのn 型半導体の開発」, 鈴木敏泰 (2002年–2003年).

若手研究(B), 「フッ素化ペンタセン類の合成と有機薄膜素子への応用」, 阪元洋一 (2003年–2004年).

若手研究(B), 「チューブ状多環芳香族炭化水素の合成」, 阪元洋一 (2006年–2007年).
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C)	 研究活動の課題と展望

有機薄膜太陽電池は，有機EL 素子および有機トランジスタに続く第三の有機半導体の応用分野として注目されている。有

機太陽電池においてシリコンあるいは色素増感太陽電池にない特徴として，①極端に薄く，軽くできる，②フレキシブルであり，

どのような形状にも対応できる，③ウエットで作成できればコストがかなり抑えられる等が挙げられる。では，実用化の目途で

ある効率 10% を超える有機太陽電池を開発することは可能だろうか？　私は素子構造と材料の両面からアプローチし，これ

を実現していきたいと考えている。
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永　田　　　央（准教授）（1998 年 3 月 16 日着任）

A-1)	専門領域：有機化学、錯体化学

A-2)	研究課題：

a)	金属錯体と有機色素を用いた光励起電子移動系の開発と触媒反応への展開

b)	金属錯体を用いた光合成酸素発生複合体のモデル研究

c)	空間制御された大型有機分子内での電子移動

A-3)	研究活動の概略と主な成果

a)	ポルフィリンとビピリジン・ジホスフィン配位子を結合した化合物を合成し，これを用いて一連のポルフィリン・

コバルト錯体結合化合物を合成した。補助配位子としてペンタメチルシクロペンタジエニルを用いた場合，+3 価

の錯体が得られ，ポルフィリンの蛍光は強い酸化的消光を受ける。一方，補助配位子としてターピリジンを用いた

場合，+2 価の錯体が得られた。この錯体は常磁性種であるにもかかわらず，ポルフィリンの蛍光消光は比較的弱かっ

た。以前に報告した常磁性金属錯体結合ポルフィリンでは，ポルフィリンの励起一重項からの系間交差が常磁性種

の存在により加速され，酸化還元を伴わない消光が見られていたが，今回の系はこれとは異なっている。この結果

は，常磁性金属錯体を結合したポルフィリンでも，電位を適切に設定すれば光励起電子移動を主要反応経路に導く

ことができることを示唆しており，今後の分子設計に重要な手がかりを与える。

b)	光合成酸素発生複合体に見られるマンガン多核カルボキシラト錯体を合理的に合成するため，トリアリールメシチ

レン骨格を用いたトリカルボン酸配位子について検討した。この配位子はアリール・アリール結合の回転障害のた

め，３つのカルボン酸側鎖がメシチレン平面に対して同じ向きに突き出しており，多核錯体を形成するのに適切な

位置となっている。鉄・マンガン錯体を合成し，鉄錯体についてはＸ線構造解析により期待通りの錯体が形成して

いることが確認できた。また，これらの錯体を用いて，植物の光化学系 II タンパク質複合体の酸素発生部位の再

構成実験を試みたところ，これらのマンガン錯体は無機マンガン塩よりも効果的に再構成を起こすことがわかった。

c)	ベンズアニリド型デンドリマーを結合したポルフィリン合成を行った。この骨格は剛直性と比較的高い溶解度とを

あわせ持っており，キノンプール分子の基本骨格として有望であることがわかった。

B-1)	学術論文

T. Nagata, T. Nagasawa, S. K. Zharmukhamedov, V. V. Klimov and S. I. Allakhverdiev, “Reconstitution 

of the Water-Oxidizing Complex in Manganese-Depleted Photosystem II Preparations Using Synthetic Binuclear Mn(II) and 

Mn(IV) Complexes: Production of Hydrogen Peroxide,” Photosynth. Res. 93, 133–138 (2007).

T. Nagasawa and T. Nagata, “Synthesis and Electrochemistry of Co(III) and Co(I) Complexes Having C5Me5 Auxiliary,” 

Biochim. Biophys. Acta 1767, 666–670 (2007).

T. Nagata and Y. Kikuzawa, “An Approach towards Artificial Quinone Pools by Use of Photo- and Redox-Active Dendritic 

Molecules,” Biochim. Biophys. Acta 1767, 648–652 (2007).

T. Nagata, “Automated Design of Protecting Molecules for Metal Nanoparticles by Combinatorial Molecular Simulations,” 

J. Organomet. Chem. 692, 225–233 (2007).
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B-7)	学会および社会的活動

学協会役員、委員

日本化学会東海支部代議員 (1999–2000).

学会の組織委員

International Meeting “Photosynthesis in the Post-Genomic Era: Structure and Function of Photosystems” 組織委員 

(2006).

学会誌編集委員

Biochimica and Biophysica (“Photosynthesis” Special Issue), Guest Editor (2006).

B-8)	大学での講義、客員

総合研究大学院大学物理科学研究科, 「ナノ分子の分類・合成・活用法（基礎電子化学）」, 2007年 4月–6月.

東京工業大学資源化学研究所, 「人工分子で光合成を組み立てる（化学エネルギー変換論）」, 2007年 11月13日.

B-10)外部獲得資金

萌芽研究, 「無機ナノ粒子を包含する単一分子素子を用いた光合成物質変換」, 永田　央 (2003年–2004年).

特定領域研究（公募研究）, 「デザインされた空孔を持つ有機分子と金属ナノ粒子の１：１複合体の調製」, 永田　央 (2004年–

2005年).

基盤研究(C), 「人工キノンプールを用いた光合成物質変換系の構築」, 永田　央 (2007年–2009年).

C)	 研究活動の課題と展望

研究課題(a) については，光照射下での反応を追求していく。有望な予備的結果が得られており，金属錯体部分の酸化還元

電位を系統的に変化させて挙動の変化を観測する必要がある。研究課題(b) については，より複雑な錯体設計が可能な配位

子を開発していく。現在検討している配位子は，一部が課題(a) の金属錯体と共通の合成ルートを持つため，効率よく開発を

進めることができる。研究課題(c) については，新しい骨格を採用することで合成操作を大幅に省力化できると考えており，

独自性の高いキノンプールの化学をさらに発展させる足がかりを得た。

分子研在任中の目標は，上記(a) 〜(c) の要素をすべて盛り込んだナノサイズ分子を開発することである。そのためには(a)(b)

で用いている配位子をさらに精密に設計する必要があり，また(c) の分子のハンドリングをさらに高める必要がある。次年度

はこれらの問題点を意識しながら具体的な結果を出して行く。

また，植物の光合成分子との融合が興味深い展開を見せつつある。未だ萌芽的な段階ではあるが，将来の研究展開のため，

所外（海外）研究者との共同研究を引き続き継続して行く。
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櫻　井　英　博（准教授）（2004 年 4 月 1 日着任）

A-1)	専門領域：有機化学

A-2)	研究課題：

a)	お椀型共役化合物「バッキーボウル」の合成手法の開発と物性評価

b)	金属ナノクラスターを触媒とする新規反応の開発

A-3)	研究活動の概略と主な成果

a)	お椀型共役化合物「バッキーボウル」は，フラーレン・単一組成カーボンナノチューブ合成達成への鍵物質として，

あるいはそれ自身の特異な物理的性質を利用した新規物質の基本骨格として魅力的な化合物群である。我々はバッ

キーボウルの「シンプル」かつ「エレガント」な合成経路を確立し，さらに合成した化合物の物性や錯体触媒への

応用を目指している。今年度は，ボウルキラリティを有する C3 対称バッキーボウルのエナンチオマー合成に初め

て成功することができた。またそのラセミ化速度を CD スペクトルにより測定し，バッキーボウルに特徴的な動的

挙動であるボウル反転のエネルギー値を実測することにも成功した。

b)	ナノメートルサイズの金属クラスターはバルク金属とも単核金属錯体とも異なる特性を示し，従来にない触媒の開

発が期待される。特に金属表面と分子との相互作用が弱く，バルクにおける触媒活性がない金のクラスターに注目

して研究を行っている。今年度の研究においては，水溶性高分子ポリビニルピロリドン（PVP）で保護した平均粒

径 1.3 nm の金クラスター触媒が，アルコール酸化反応，有機ホウ素化合物のホモカップリング反応において高い

一般性を有していることを明らかにした。またこれらの空気酸化反応のみならず，同様な反応条件にもかかわらず

酸化過程を伴わない，形式的なルイス酸触媒反応である炭素−炭素多重結合へのアルコールの付加反応も触媒す

ることを見出した。さらに，大阪大学大学院理学研究科青島研究室との共同研究で，単分子ミセルを形成する星形

ブロックコポリマーが，金クラスター触媒によるアルコール酸化反応に最適かつ回収再利用容易な保護マトリクス

であることも見出した。

B-1)	学術論文

H. SAKURAI, H. TSUNOYAMA and T. TSUKUDA, “Oxidative Homo-Coupling of Potassium Aryltrifluoroborates Catalyzed 

by Gold Nanocluster under Aerobic Conditions,” J. Organomet. Chem. 692, 368–374 (2007).

S. HIGASHIBAYASHI and H. SAKURAI, “Synthesis of an Enantiopure syn-Benzocyclotrimer through Regio-Selective 

Cyclotrimerization of a Halonorbornene Derivative under the Palladium Nanocluster Conditions,” Chem. Lett. 36, 18–19 

(2007).

H. TSUNOYAMA, T. TSUKUDA and H. SAKURAI, “Synthetic Application of PVP-Stabilized Au Nanocluster Catalyst to 

Aerobic Oxidation of Alcohols in Aqueous Solution under Ambient Conditions,” Chem. Lett. 36, 212–213 (2007).

N. K. CHAKI, H. TSUNOYAMA, Y. NEGISHI, H. SAKURAI and T. TSUKUDA, “Effect of Ag-Doping on the Catalytic 

Activity of Polymer-Stabilized Au Clusters in Aerobic Oxidation of Alcohol,” J. Phys. Chem. C 111, 4885–4888 (2007).

K. TANI, H. FUJII, L. MAO, H. SAKURAI and T. HIRAO, “Iridium(III) Complexes Bearing Quinoxaline Ligands with 

Efficient Red Luminescence Properties,” Bull. Chem. Soc. Jpn. 80, 783–788 (2007).
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I. KAMIYA, H. TSUNOYAMA, T. TSUKUDA and H. SAKURAI, “Lewis Acid Character of Zero-Valent Gold Nanoclusters 

under Aerobic Conditions: Intramolecular Hydroalkoxylation of Alkenes,” Chem. Lett. 36, 646–647 (2007).

S. KANAOKA, N. YAGI, Y. FUKUYAMA, S. AOSHIMA, H. TSUNOYAMA, T. TSUKUDA and H. SAKURAI, 

“Thermosensitive Gold Nanoclusters Stabilized by Well-Defined Vinyl Ether Star Polymers: Reusable and Durable Catalysts 

for Aerobic Alcohol Oxidation,” J. Am. Chem. Soc. 129, 12060–12061 (2007).

B-3)	総説、著書

櫻井英博, 「無機化学と有機化学をつなぐ新しい「炭素」化合物」, 化学と教育 , 55, 606–609 (2007).

B-4)	招待講演

H. Sakurai, “Gold Nanoclusters as a quasi-Homogeneous Catalyst in Organic Synthesis,” Department Seminar, National 

University of Kaohsiung, Kaohsiung (Taiwan), June 2007.

H. Sakurai, “Synthetic Strategy of C3v-Symmetric Buckybowls,” Department Seminar, National Cheng-Kung University, 

Tainan (Taiwan), June 2007.

櫻井英博, 「お椀型共役化合物「バッキーボウル」の合成戦略」, 第４８回白鷺セミナー , 堺, 2007年 6月.

櫻井英博, 「過去の自分との対話〜スマネンの逆合成計画を例に〜」, 第４２回有機反応若手の会, 岐阜, 2007年 7月.

H. Sakurai, “Gold Nanoclusters as a quasi-Homogeneous Catalyst in Organic Synthesis,” Department Seminar, National 

University of Malaya, Kuala Lumpur (Malaysia), August 2007.

櫻井英博, 「バッキーボウルのキラリティ制御」, 日本化学会第１回関東支部大会, 八王子, 2007年 9月.

櫻井英博, 「ナノメートルサイズのお椀と粒の話」, 大塚有機合成シンポジウム, 徳島, 2007年 10月.

H. Sakurai, “Gold Nanoclusters as a quasi-Homogeneous Catalyst in Organic Synthesis,” Department Seminar, Indian 

Institute of Chemical Technology, Hyderabad (India), November 2007.

H. Sakurai, “Gold Nanoclusters as a quasi-Homogeneous Catalyst in Organic Synthesis,” Department Seminar, Indian 

Institute of Technology-Madras, Chennai (India), November 2007.

H. Sakurai, “Synthetic Strategy to Construct C3v-symmetric Buckybowls, Bowl-shaped Aromatic Compounds,” Department 

Seminar, Indian Institute of Technology-Bombay, Mumbai (India), November 2007.

H. Sakurai, “How to make a plan of your own project? —my personal history of buckybowl chemistry—,” The 3rd 

Mathematical & Physical Science Graduate Congress, Kuala Lumpur (Malaysia), December 2007.

B-5)	特許出願

国際出願PCT/JP2007/000503, 「触媒作用を有する金担持微粒子、その製造方法及びそれを用いた酸化方法」, 青島貞人、金

岡鍾局、矢木直人、福山由希子、櫻井英博、佃　達哉、角山寛規（国立大学法人大阪大学、大学共同利用機関法人自然科

学研究機構、丸善石油（株））, 2007年.

B-6)	受賞、表彰

櫻井英博, 有機合成化学協会研究企画賞 (2002).
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B-7)	学会および社会的活動

学協会役員、委員

日本化学会東海支部代議員 (2005–2007).

その他

出前授業岡崎市立矢作西小学校 (2007.12).

B-8)	大学での講義、客員

九州大学先導物質科学研究所, 非常勤講師, 2007年 1月.

総合研究大学院大学物理科学研究科, 「錯体触媒化学」, 2007年 12月17日–19日.

B-10)外部獲得資金

奨励研究(A), 「アシルクロマート錯体を用いた有機合成反応の開発」, 櫻井英博 (1999年–2000年).

特定領域研究(A)（公募研究）, 「Pd(0)/Cr(CO)6/CO 系による効率的新規カルボニル化反応の開発」, 櫻井英博 (1999年).

科学技術振興調整費, 「高度な光機能を発現する有機金属分子システムの創製」, 櫻井英博 (2002年–2003年).

若手研究(B), 「金属カルベノイドの実用的発生法と精密有機合成への応用」, 櫻井英博 (2003年–2004年).

特定領域研究（公募研究）, 「動的カルベン錯体の設計と機能」, 櫻井英博 (2003年).

特定領域研究（公募研究）, 「ボウル型共役配位子を有する金属錯体の動的挙動と機能」, 櫻井英博 (2004年–2005年).

特定領域研究（公募研究）, 「バッキーボウルの自在構築」, 櫻井英博 (2006年–2008年).

特定領域研究（公募研究）, 「３次元リンク実現のためのお椀型化合物の合成」, 櫻井英博 (2006年–2007年).

特定領域研究（公募研究）, 「金ナノクラスターの触媒活性を実現するためのマトリクス開発」, 櫻井英博 (2006年–2007年).

科学技術振興機構戦略的創造研究推進事業さきがけ研究, 「有機化学手法によるカーボンナノチューブのキラリティ制御」, 櫻

井英博 (2007年–2010年).

倉田奨励金, 「触媒的１電子酸化反応系の構築」, 櫻井英博 (2000年).

ノバルティス科学振興財団, 「アシル金属種を用いた新規合成手法の開発」, 櫻井英博 (2000年).

医薬資源研究振興会研究奨励, 「還元反応の再構築：金属亜鉛を用いた還元反応による多官能性化合物の選択的合成法の

開発」, 櫻井英博 (2001年).

近畿地方発明センター研究助成, 「ボウル型共役炭素化合物のテーラーメイド合成」, 櫻井英博 (2002年).

徳山科学技術振興財団研究助成, 「ヘテロフラーレン合成を指向したボウル型共役化合物合成法の開発」, 櫻井英博 (2004

年).

石川カーボン研究助成金, 「バッキーボウル分子の一般的合成法の開発と物性評価」, 櫻井英博 (2004年).

旭硝子財団研究助成, 「ヘテロフラーレン合成を指向したバッキーボウル分子の自在合成」, 櫻井英博 (2005年–2006年).

住友財団基礎科学研究助成, 「お椀型共役化合物「バッキーボウル」の自在合成」, 櫻井英博 (2005年).

C)	 研究活動の課題と展望

研究室も４年目に入り，バッキーボウルの化学に関しては，当初ターゲットのひとつであるキラルボウルの合成を達成すること

ができた。今後は本手法を更に展開することで，最終的にナノチューブのキラリティ制御への道筋をつけていきたいと考えて

いる。他のターゲット分子も解決点が見え始めており，これまで焦らずに独自の反応，合成経路を丹念に検討してきた成果が
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徐 に々上がってきていると思う。あとは，各研究者の不断の努力次第である。

金属ナノクラスター触媒の化学は，これまで共同研究を進めてきた佃グループが北海道大学に転出したことで転機を迎えつ

つある。今後は，他大学の研究室との共同研究も積極的に行いつつ，バッキーボウルの化学に直接関連する技術への展開を

図る。

合成化学は最終的には人材の確保が極めて重要である。今後も積極的に共同研究を進めていくが，研究グループとしても人

員の増強に努めていきたい。
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田　中　彰　治（助教）（1989 年 4 月 1 日着任）

A-1)	専門領域：非ベンゼン系芳香族化学、分子スケールエレクトロニクス

A-2)	研究課題：

a)	大型分子内における単一荷電キャリアーの外的制御原理の探索

b)	各種基板表面における鎖状大型分子の合目的分子配列に関する研究

A-3)	研究活動の概略と主な成果

a)	当研究室では，巨大分子内に多種多様な光・電子機能ブロックを非周期的，合目的に定序配列化するための逐次精

密合成法の開拓により，「単一巨大分子内単電子／正孔素子回路」の実現を目指している。今年度は，「位置選択

的接合サイト」と「HUB 機能ユニット（これを基点として数ステップ以内に２０種以上の機能ユニットに変換可能）」

を付与した汎用鎖状構築ブロックのサイズを，従来の 10 nm 級から 40 nm 級にまで拡張した。これにより，分子鎖

長を 1–80 nm の範囲で 1 nm 刻みで指定することが可能となり，微細加工で“再現性良く構築可能”なサイズ（20

–30 nm 以上）の平坦化ナノギャップ電極（単一分子の実空間観測用）に完全対応となった。共同研究として（阪大・

多田Ｇ），アンカーポイント及び絶縁被覆付きチオフェンオリゴマー（5, 8, 11, 14, 17, 20 量体）の単一分子伝導度計

測を，STM- ブレイクジャンクション法により実施し，従来研究（1–2 nm）よりも格段に広い範囲（1–8 nm）にお

ける伝導度−鎖長依存性を明らかにした。さらに，低エネルギーギャップユニットの導入により，単一分子伝導度

を桁違いに向上可能なことも実験的に明らかにした。京大・松重／山田Ｇには，平坦化ナノギャップ電極上におけ

る大型分子の電場配向技術の開拓用に，10 nm 超級の分子を各種供給している。また，汎用構築ブロックを他の合

成研究グループに輸出することも始めた。愛媛大・宇野Ｇでは，量子井戸の候補であるポルフィリン系分子との接

合に成功し，含ポルフィリン分子電線の伝導度計測の系統的研究が可能となった。京大・田中Ｇでは，発光性分子

との接合が進行中である。

b)	本項目は，横浜市大・横山Ｇとの共同研究に基づく。上記の汎用構築ブロックは，嵩高いブロック状置換基と長鎖

アルキル基を合せ持つため，STM による実空間観測に基づく分子鎖内配座異性体や鏡像異性体の識別が，在来分

子系よりも容易である。今年度は，パルスジェット法で 10 nm 級分子を清浄金属基板上に設置，超高真空下の高分

解能 STM 観測により基板上の孤立分子を多数観測して，その分子内配向を統計的に解析・検討した。結果，比較

的簡単なモデル分子の配座解析計算結果を基に大型分子の分子内配座を予想できる可能性が判明した。これを実

験的に確証するため，立体障害により特徴的な分子内配座を有する 10 nm 級分子を新たに作製した。その比較検

討実験が進行中である。

B-4)	招待講演

田中彰治 , 「単一分子内トンネル接合系の逐次構築」, 高分子エレクトロニクス研究会「分子素子研究の新展開」, 東京, 2007年

1月.
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B-7)	学会および社会的活動

学会の組織委員

分子研分子物質開発研究センター・特別シンポジウム「分子スケールエレクトロニクスにおける新規分子物質開発」主催者 

(1998).

応用物理学会・日本化学会合同シンポジウム「２１世紀の分子エレクトロニクス研究の展望と課題—分子設計・合成・

デバイスからコンピュータへ—」日本化学会側準備・運営担当 (2000).

第１２回日本ＭＲＳ学術シンポジウム：セッション H「単一電子デバイス・マテリアルの開発最前線〜分子系・ナノ固体系

の単一電子デバイス〜」共同チェア (2000).

First International Conference on Molecular Electronics and Bioelectronics 組織委員 (2001).

B-10)外部獲得資金

基盤研究(C)(2), 「高度の電子輸送能を有するナノスケール単一分子電線の創出」, 田中彰治 (1998年–1999年).

基盤研究(C)(2), 「シリコンナノテクノロジーとの融合を目指した機能集積型巨大パイ共役分子の開発」, 田中彰治 (2000年–

2001年).

基盤研究(C)(2), 「単一分子内多重トンネル接合系の精密構築法の開拓」, 田中彰治 (2007年–2008年).

C)	 研究活動の課題と展望

π共役鎖中の単一荷電担体のサイズは 2–3 nm と見積もられている。そのサイズよりも十分大きな共役系を有し，かつ系内ポ

テンシャルの凸凹を合目的に制御した分子を精密構築して，その単一分子骨格内の単一荷電担体の動きを直接観測・制御し

てみたいというのが基本的な願いである。その際の最初の関門が，「研究しようとする性質が最も純粋に発現すると予想され

る分子群」を作ることである（これを無視して基礎研究はありえない！）。分子が大型化するにつれ可能な化学プロセスの数も

激増し，よって余計な過程を一つ一つ押さえるための分子修飾上の工夫も多大になる。色 な々意味で一昔前は「無謀」とされ

た試みではあるが，ここ１０年ほどの合成実績により「無謀」から「困難」くらいまでには進展した模様である。現在のボトルネッ

クは，この種の巨大分子の取り扱いや精製の技術・設備を持った計測研究者が不足していることである。過去に無い分子群

なので，指導者層も素人。ウチから供与した大型分子群で経験をつんだ学生さんも卒業してしまうと振り出しにもどる。ため

息ひとつ。まだまだ長丁場になりそうなので，とりあえず減量して体力をつけることにしよう。
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先導分子科学研究部門（客員研究部門）（分子スケールナノサイエンスセンター）

加　藤　晃　一（客員教授）（2004 年 10 月 16 日着任）＊）

A-1)	専門領域：NMR 構造生物学、糖鎖構造生物学

A-2)	研究課題：

a)	生体を構成する主要な高分子である複合糖質およびタンパク質の精密立体構造解析

b)	NMR を利用した生体高分子の相互作用と内部運動の解析

c)	超高磁場固体 NMR 法の生体高分子の高次構造解析への応用

A-3)	研究活動の概略と主な成果

a)	免疫グロブリン G（IgG）は高等動物の生体防御系において中心的な役割を演じている多機能糖タンパク質である。

IgG の発現するエフェクター機能は Fc 領域に存在する糖鎖の構造に依存しており，殊に糖鎖の還元末端付近に位

置するフコース残基が欠落している IgG 分子は標的細胞を殺傷する ADCC 活性が 100 倍程度向上していることが

最近明らかとされている。我々は，Ｘ線結晶構造解析法と超高磁場 NMR 分光法を利用して，フコース残基の欠失

に伴うヒト IgG の Fc 領域の高次構造を比較解析した。その結果，フコース残基の除去に伴う Fc 領域の構造変化

は当該残基の周辺に限局されているが，その周囲の水分子の配置とアミノ酸残基の運動性には有意な変化が生じて

いることが明らかとなった。また，酸味を甘味と感じさせる植物タンパク質クルクリンについて結晶構造解析と

NMR 解析を行い，部位特異的変異実験の結果と併せて本タンパク質の味覚修飾活性の分子機構に関するモデルを

提起した。

b)	細胞内におけるタンパク質分解の中核を担うユビキチンリガーゼの作動メカニズムの構造基盤を明らかにするため

に NMR を利用した分子の相互作用解析を行なった。SCF 複合体と総称される一群のユビキチンリガーゼは，

Cullin サブユニットに Nedd8 とよばれるユビキチン様タンパク質がイソペプチド結合を介して連結することを契機

として活性化される。我々は，NMR 解析と部位特異的変異実験の結果に基づいて，Cullin 上で空間的に近接して

存在する Nedd8 と Rbx1 が協働して，ユビキチンを担う酵素（E2）を選択的にリクルートすることが SCF 複合体

の活性発現の本質であることを示した。また，細胞質において糖タンパク質を認識するユビキチンリガーゼ

SCFFbs1 のレクチンドメインについて，安定同位体標識を施した糖ペプチドとの相互作用様式を明らかにした。こ

れにより，本酵素は標的糖タンパク質の糖鎖とポリペプチド鎖との連結部と相互作用することを通じてそのフォー

ルディング状態を認識し，さらにユビキチン鎖の形成に際して標的を脱糖鎖酵素より保護しているというモデルを

提唱するに至った。

c)	超高磁場における固体 NMR 計測は四極子核の観測においてメリットをもたらすことが期待される。17O を部位特

異的に濃縮した単糖を用いて糖鎖の固体 NMR 構造解析における 920MHz NMR 装置の有用性を検討した。

B-1)	学術論文

E. Sakata, Y. Yamaguchi, Y. Miyauchi, K. Iwai, T. Chiba, Y. Saeki, N. Matsuda, K. Tanaka and K. 

Kato, “Direct Interactions between NEDD8 and Ubiquitin E2 Conjugating Enzymes Upregulate Cullin-Based E3 Ligase 

Activity,” Nature Struct. Mol. Biol. 14, 167–168 (2007).



研究領域の現状　235

S. Matsumiya, Y. Yamaguchi, J. Saito, M. Nagano, H. Sasakawa, S. Otaki, M. Satoh, K. Shitara 

and K. Kato, “Structural Comparison of Fucosylated and Non-Fucosylated Fc Fragments of Human Immunoglobulin G1,” 

J. Mol. Biol. 368, 767–779 (2007).

Y. Yamaguchi, T. Hirao, E. Sakata, Y. Kamiya, E. Kurimoto, Y. Yoshida, T. Suzuki, K. Tanaka and 

K. Kato, “Fbs1 Protects the Malfolded Glycoproteins from the Attack of Peptide:N-Glycanase,” Biochem. Biophys. Res. 

Commun. 362, 712–716 (2007).

H. Sasakawa, E. Sakata, Y. Yamaguchi, M. Masuda, T. Mori, E. Kurimoto, T. Iguchi, S. Hisanaga, 

T. Iwatsubo, M. Hasegawa and K. Kato, “Ultra-High Field NMR Studies of Antibody Binding and Site-Specific 

Phosphorylation of α-Synuclein,” Biochem. Biophys. Res. Commun. 363, 795–799 (2007).

E. Kurimoto, M. Suzuki, E. Amemiya, Y. Yamaguchi, S. Nirasawa, N. Shimba, N. Xu, T. Kashiwagi, 

M. Kawai, E. Suzuki and K. Kato, “Curculin Exhibits Sweet-Tasting and Taste-Modifying Activities through Its Distinct 

Molecular Surfaces,” J. Biol. Chem. 282, 33252–33256 (2007).

B-3)	総説、著書

山口芳樹、加藤晃一, 「NMR による糖鎖−タンパク質相互作用の解析」, 実験医学 , 25, 1137–1144 (2007).

加藤晃一、栗本英治 , 「ストップフロー法」, 生物物理学ハンドブック, 石渡信一、桂　勲、桐野豊、美宅成樹編, 朝倉書店, 

pp.552–555 (2007).

加藤晃一、山口芳樹, 「NMR による抗体の高次構造解析」, 抗体医薬の最前線 , 植田充美監修, シーエムシー出版, pp.116–126 

(2007).

N. Takahashi, H. Yagi and K. Kato, “The two-/three-dimensional HPLC mapping method for the identification of 

N-glycan structures,” in Comprehensive Glycoscience, J. P. Kamerling, Ed., Elsevier; Oxford, vol.2, pp.283–301 (2007).

Y. Yamaguchi, N. Takahashi and K. Kato, “Molecular interactions: Antibody structures,” in Comprehensive 

Glycoscience, J. P. Kamerling, Ed., Elsevier; Oxford, vol.3, pp.745–763 (2007).

K. Kato and Y. Kamiya, “Structural views of glycoprotein-fate determination in cells,” Glycobiology, 17, 1031–1044 

(2007).

B-4)	招待講演

K. Kato, Y. Yamaguchi, Y. Kamiya, M. Utsumi, H. Sasakawa and N. Takahashi, “920 MHz ultra-high 

field NMR analyses of sugar-protein interactions,” Glycobiology and Sphingobiology 2007, Tokushima (Japan), February 

2007.

K. Kato, “Stable-isotope-assisted NMR analyses of post-translational modifications,” International Workshop on Perspectives 

on Stable Isotope Aided NMR Methods for Protein Structural Analysis, Osaka (Japan), March 2007.

加藤晃一, 「糖タンパク室の細胞内運命を決定するシステムの構造的基盤」, 第２７回日本糖質学会年会, 福岡, 2007年 8月.

加藤晃一、高橋禮子、矢木宏和、内海真穂、笹川拡明、栗本英治、山口芳樹 , 「超高磁場NMR と糖鎖ライブラリーによるア

プローチ」, 第２９回生体膜と薬物の相互作用シンポジウム, 仙台, 2007年 11月.

加藤晃一, 「翻訳後に多様化するタンパク質への構造生物学的アプローチ」, CBRC2007, 東京, 2007年 12月.
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B-6)	受賞、表彰

加藤晃一, 日本薬学会奨励賞 (2000).

B-7)	学会および社会的活動

学協会役員、委員

日本バイオイメージング学会 評議員 (1995– ).

日本生化学学会 評議員 (2002– ).

日本糖質学会 評議員 (2003– ).

日本核磁気共鳴学会評議員 (2006– ).

その他

株式会社グライエンス 科学技術顧問 (2004–2005).

株式会社グライエンス 取締役 (2005– ).

B-8)	大学での講義、客員

お茶の水女子大学, 客員教授, 2006年 6月– .

B-10)外部獲得資金

基盤研究(C)(2), 「NMR 情報に基づく免疫グロブリンFc レセプターの分子認識とシグナル伝達機構の解明」, 加藤晃一 (1997

年–1998年).

持田記念医学薬学振興財団研究助成金, ｢NMR 情報に基いた免疫グロブリンFc 領域におけるタンパク質間相互作用メカニ

ズムの解明と制御｣, 加藤晃一 (2000年).

医科学応用研究財団研究助成金, ｢ 尿路結石マトリクスを構成する糖タンパク質オステオポンチンの分子構造と生活習慣病

の病態との相関の解析｣, 加藤晃一 (2000年).

武田科学振興財団　薬学系研究奨励金, ｢ 構造生物学的アプローチによる免疫系複合糖質の立体構造形成と分子認識機構

の解析｣, 加藤晃一 (2001年).

山田科学振興財団　研究援助金, ｢ 糖タンパク質の立体構造形成および分子認識機構の構造生物学的解析｣, 加藤晃一 

(2001年).

島津科学技術振興財団研究開発助成金, ｢ 生体分子間相互作用および生体超分子の計測を指向したエレクトロスプレーイオ

ン化質量分析装置の開発｣, 加藤晃一 (2001年).

内藤記念科学振興財団研究助成金, ｢ 多機能型シャペロン・カルレティキュリンの分子認識機構の解明｣, 加藤晃一 (2001年).

財団法人病態代謝研究会研究助成金, ｢神経変性疾患に関与する細胞内タンパク質品質管理システムの構造生物学的研究｣, 

加藤晃一 (2001年).

名古屋市立大学特別研究奨励費, ｢NMR を利用したオステオポンチンの分子構造解析｣, 加藤晃一 (2001年).

基盤研究(B), ｢ 免疫系で機能する複合糖質の立体構造形成と分子認識機構に関する構造生物学的研究｣, 加藤晃一 (2001年

–2002年).

（財）水谷糖質科学振興財団研究助成金, ｢NMR を利用した糖タンパク質の機能発現メカニズムの解析｣, 加藤晃一 (2002年).
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特定領域研究｢タンパク質の一生｣, ｢タンパク質社会における糖鎖の機能解明を目指したNMR構造生物学｣, 加藤晃一 (2003

年–2004年).

特定領域研究｢ ゲノム情報科学｣, ｢ 糖タンパク質の構造グライコミクスを展開するためのデータベース構築｣, 加藤晃一 (2003

年–2004年).

財団法人科学技術交流財団, ｢ 糖鎖科学名古屋拠点研究会｣, 加藤晃一 (2003年–2004年).

（独）科学技術振興機構（プラザ育成研究調査）, 「糖鎖ライブラリーを活用したグライコミクス解析システムの開発」, 加藤晃一 

(2004年).

経済産業省中部経済産業局（地域新生コンソーシアム研究開発事業）, 「糖鎖ライブラリーを活用した新規マイクロアレーの開

発」, 加藤晃一 (2004年–2005年）.

特定非営利活動法人バイオものづくり中部, 「糖鎖分科会」, 加藤晃一 (2005年–2006年).

特定領域研究｢ グライコミクス｣, ｢NMR を利用した構造グライコミクス｣, 加藤晃一 (2005年–2006年).

萌芽研究, ｢ 味覚修飾タンパク質クルクリンの機能発現メカニズムの解明と応用｣, 加藤晃一 (2005年–2006年).

ノバルティス研究奨励金, 「NMR 構造生物学によるパーキンソン病発症メカニズムの解明」, 加藤晃一 (2006年).

基盤研究(B), ｢ タンパク質分解における糖鎖修飾系とユビキチン修飾系のクロストークの構造的基盤｣, 加藤晃一 (2006年–

2007年).

C)	 研究活動の課題と展望

安定同位体標識を施した糖脂質の集合系を対象に超高磁場NMR 解析を行い，これまでにその可能性が提唱されていなが

ら実体が明らかでなかった糖鎖間の相互作用の存在を明らかにする。さらにタンパク質と糖脂質クラスターの相互作用系を対

象に超高磁場NMR 解析を行い，アルツハイマー病の発症にかかわるタンパク質会合体（アミロイド）の形成機構の構造基盤

を明らかにする。一方，自己組織化する金属錯体を利用して形成した有限ナノ空間における生体高分子の挙動を，NMR を

利用して探査することを通じて，生体分子のフォールディング，ダイナミクス，相互作用に関する新規概念の創出をはかる。

＊）本務は名古屋市立大学大学院薬学研究科教授



238　研究領域の現状

安全衛生管理室

戸　村　正　章（助教）（2004 年 6 月 1 日着任）

A-1)	専門領域：有機化学、構造有機化学、有機固体化学

A-2)	研究課題：

a)	分子間の弱い相互作用による分子配列制御と機能性分子集合体の構築

b)	新しいドナーおよびアクセプター分子の合成

A-3)	研究活動の概略と主な成果

a)	クロラニル酸と種々の窒素配位子を用いて，Bifurcate な水素結合系超分子シントンを開発し，その分子配列制御能

を検討した。その結果，この超分子シントンにより，無限の一次元テープ構造を様々な分子系において構築できる

ことを明らかにした。この系では，分子のスタッキングは，ほとんどの場合，分離積層型であり，分子配列がある

程度予測可能であることを示唆している。以上のような指針に基づき，拡張π電子系内に，水素結合・ヘテロ原子

間相互作用・C–H···π 相互作用・C–H···O 相互作用などの分子間の弱い相互作用を導入し，いくつかの興味ある超

分子構造を見出した。

b)	1,2,5- チアジアゾール，1,3- ジチオール，チオフェン，ピリジン，フラン，チアゾール，オキサジアゾールなどのヘ

テロ環を有する新しいドナーおよびアクセプター分子を合成・開発した。これらの中には，分子間ヘテロ原子相互

作用により特異な分子集合体を形成するものや，高伝導性の電荷移動錯体およびラジカルイオン塩の成分分子とな

りうるものがあった。さらに，有機分子デバイスへの応用を目的として， オキサジアゾールやペンタセン骨格を持

つ分子に関してはその FET 特性，ピリジンをもつイリジウム錯体に関してはその EL 特性，チエノ基やフラノ基を

持つホウ素錯体に関してはその蛍光特性について検討し，いずれも有用な知見を得た。

B-1)	学術論文

K. ONO, K. YOSHIKAWA, Y. TSUJI, H. YAMAGUCHI, R. UOZUMI, M. TOMURA, K. TAGA and K. SAITO, “Synthesis 

and Photoluminescence Properties of BF2 Complexes with 1,3-Diketone Ligands,” Tetrahedron 63, 9354–9358 (2007).

K. ONO, H. TOTANI, T. HIEI, A. YOSHINO, K. SAITO, K. EGUCHI, M. TOMURA, J. NISHIDA and Y. YAMASHITA, 

“Photooxidation and Reproduction of Pentacene Derivatives Substituted by Aromatic Groups,” Tetrahedron 63, 9699–9704 

(2007).

M. TOMURA, K. ONO, M. KAIDEN, K. TSUKAMOTO and K. SAITO, “2H,10H-1,4-Dioxepino[5’,6’:4,5]thieno[3,2-

e][1,4]dioxepine-5,7(3H,9H)-dione,” Acta Crystallogr., Sect. E: Struc. Rep. Online 63, o4568–o4569 (2007).

M. TOMURA, K. ONO and K. SAITO, “9,9-Bis(4-methoxyphenyl)-9H-cyclopenta[2,1-b:3,4-b’]dipyridine,” Acta Crystallogr., 

Sect. E: Struc. Rep. Online 63, o4612–o4612 (2007).

M. KUJIME, T. KURAHASHI, M. TOMURA and H. FUJII, “63Cu NMR Spectroscopy of Copper(I) Complexes with 

Various Tridentate Ligands: CO as a Useful 63Cu NMR Probe for Sharpening 63Cu NMR Signals and Analyzing the Electronic 

Donor Effect of a Ligand,” Inorg. Chem. 46, 541–551 (2007).
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B-7)	学会および社会的活動

学協会役員、委員

日本化学会コンピューター統括委員会CSJ-Web 統括的管理運営委員会委員 (2001–2002).

日本化学会広報委員会ホームページ管理委員会委員 (2003– ).

C)	 研究活動の課題と展望

有機固体における電気伝導性，磁性，光学的非線形性などの物性の発現には，その分子固有の特質のみならず，集合体内

でどのように分子が配列しているかということが大いに関与している。そのために，このような機能性物質の開発には分子配

列および結晶構造の制御，すなわち，「分子集合体設計」というコンセプトが極めて重要となってくる。しかしながら，現状では，

簡単な有機分子の結晶構造予測さえ満足には成し遂げられていない。このことは，逆に言えば，拡張π 電子系内に，水素結

合などの分子間の弱い相互作用を導入し，種 の々分子集合体を設計・構築するという方法論には，無限の可能性が秘められ

ているということを示している。今後は，水素結合だけではなく，ヘテロ原子間相互作用・C–H···π 相互作用・立体障害といっ

た新しいツールによる分子集合体設計，特に，格子状有機超分子構造体の構築に取り組みたい。また，この分野の研究の

発展には，新規化合物の開発が極めて重要であるので，「新しいドナーおよびアクセプター分子の合成」の研究課題も続行す

る。さらに，以上のような研究活動と安全衛生管理業務の効率的な両立を常に念頭に置いている。
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6-5　生命・錯体分子科学研究領域

生体分子機能研究部門

青　野　重　利（教授）（2002 年 5 月 1 日着任）

A-1)	専門領域：生物無機化学

A-2)	研究課題：

a)	ヘムを活性中心とする気体分子センサータンパク質の構造と機能に関する研究

b)	ヘムを活性中心とする新規な脱水酵素の構造と機能に関する研究

A-3)	研究活動の概略と主な成果

a)	本研究ではヘムを活性中心とする一酸化炭素センサータンパク質 CooA，および酸素センサータンパク質 HemAT

の 構 造 機 能 相 関 の 解 明 を目的とし て 研 究 を 行 った。CooA に 関し て は，好 熱 性 一 酸 化 炭 素 酸 化 細 菌 C. 

hydrogenoformans 由来の CooA（Ch-CooA）の結晶構造解析に成功した。今回得られた結晶構造は，分子中の還元

型ヘムにイミダゾールが配位した構造である。本構造は標的 DNA には結合できない不活性型の構造であった。し

かし，今回の構造は，以前に報告されている不活性型（還元型 CooA）とはいくつか異なる構造を示していた。特に，

N 末センサードメインと C 末 DNA 結合ドメインをつなぐリンカー部分の折れ曲がり角度が，両者で大きくことなっ

ていることが分かった。これらの違いを詳細に検討することにより，CooA 中のヘムに CO が結合した際にどのよ

うな構造変化が誘起されることにより CooA が活性化されるのかについて検討した。HemAT に関しては，CO 結合

型 HemAT にレーザー光を照射し，CO を光解離させた後の時間分解共鳴ラマンスペクトルの測定を行い，外部配

位子の有無による HemAT 中のヘム近傍構造の変化について検討した。得られた結果を基に，HemAT が酸素をセ

ンシングした後に誘起される構造変化についてのモデルを提案した。

b)	アルドキシム脱水酵素はアルドキシムの脱水反応によりニトリルを生成する反応を触媒する新規なヘム含有酵素で

ある。本年度の研究では，アルドキシム脱水酵素の構造機能相関の解明を目的とし，Rodococcus sp. N-771 株由来

のアルドキシム脱水酵素（OxdRE）の結晶構造解析を試みた。結晶化条件の詳細な検討を行い，いつくかの結晶化

条件下で，構造解析可能な回折データを与える OxdRE の単結晶を得ることに成功した。

B-1)	学術論文

H. YOSHIMURA, Y. MIZUTANI and S. AONO, “The Formation of Hydrogen Bond in the Proximal Heme Pocket of HemAT-

Bs upon Ligand Binding,” Biochem. Biophys. Res. Commun. 357, 1053–1057 (2007).

H. KOMORI, S. INAGAKI, S. YOSHIOKA, S. AONO and Y. HIGUCHI, “Crystal Structure of CO-Sensing Transcription 

Activator CooA Bound to Exogenous Ligand Imidazole,” J. Mol. Biol. 367, 864–871 (2007).
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B-4)	招待講演

S. AONO, “Mechanism of oxygen sensing and signal transduction in HemAT revealed by resonance Raman spectroscopy,” 

International Symposium on the Biological Application of Vibrational Spectroscopy, Hyogo (Japan), March 2007.

青野重利, 「気体分子により駆動される生体内シグナル伝達の分子機構」, 第７回日本蛋白質科学会年会, 仙台, 2007年 5月.

S. AONO, “Molecular mechanism by which heme-based sensor proteins sense their effector gas molecules,” 67th Okazaki 

Conference “Molecular Science and Chemical Biology of Biomolecular Function,” Okazaki (Japan), November 2006.

B-7)	学会および社会的活動

学協会役員、委員

日本化学会生体機能関連化学部会幹事 (2007– ).

文部科学省、学術振興会等の役員等

日本学術振興会特別研究員等審査会専門委員 (2005–2007).

日本学術振興会国際事業委員会書面審査員 (2005–2007).

学会誌編集委員

J. Biol. Inorg. Chem., Editorial Advisory Board (2002–2004).

B-8)	大学での講義、客員

総合研究大学院大学物理科学研究科, 「相関分子科学」, 2007年 12月3日–5日.

B-9) 学位授与

吉村英哲, 「The mechanism of oxygen sensing and signal transduction in the heme-based oxygen sensor protein HemAT from 

Bacillus subtilis」, 2007年 3月, 博士（理学）.

B-10)外部獲得資金

特定領域研究(A) 「生体金属分子科学」, 「遷移金属含有型転写調節因子による遺伝子発現調節機構に関する研究」, 青野重

利 (1996年–1999年).

旭硝子財団　奨励研究助成, 「一酸化炭素による遺伝子発現の調節に関与する新規な転写調節因子CooA に関する研究」, 青

野重利 (1998年).

特定領域研究(A) 「標的分子デザイン」, 「一酸化炭素をエフェクターとする転写調節因子の一酸化炭素応答およびDNA 認識

機構」, 青野重利 (1998年–2000年).

基盤研究(C), 「シグナルセンサーとしてのヘムを有する転写調節因子の構造と機能に関する研究」, 青野重利 (2000年–2001

年).

特定領域研究「生体金属センサー」, 「一酸化炭素センサーとして機能する転写調節因子CooA の構造と機能」, 青野重利 (2000

年–2004年).

基盤研究(B), 「ヘムを活性中心とする気体分子センサータンパク質の構造と機能」, 青野重利 (2002年–2003年).

萌芽研究, 「気体分子センサータンパク質の構造機能解析とそのバイオ素子への応用」, 青野重利 (2002年–2003年).

東レ科学技術研究助成金, 「気体分子による生体機能制御のケミカルバイオロジー」, 青野重利 (2003年).
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基盤研究(B), 「生体機能制御に関与する気体分子センサータンパク質の構造と機能」, 青野重利 (2004年–2006年).

特定領域研究「配位空間の化学」, 「タンパク質配位空間を利用した気体分子センシングとシグナル伝達」, 青野重利 (2005年–

2007年).

内藤記念科学奨励金（研究助成）, 「気体分子による生体機能制御のケミカルバイオロジー」, 青野重利 (2006年).

倉田記念日立科学技術財団　倉田奨励金（研究助成）, 「一酸化炭素、一酸化窒素、酸素による遺伝子発現制御の分子機構」, 

青野重利 (2006年).

基盤研究(B), 「気体分子を生理的エフェクターとする金属含有センサータンパク質の構造と機能」, 青野重利 (2007年–2009

年).

特定領域研究「細胞感覚」, 「ガス分子により駆動される新規なセンサータンパク質の機能発現機構」, 青野重利 (2007年–2008

年).

C)	 研究活動の課題と展望

これまでは，ヘムをセンサー本体として利用している気体分子センサータンパク質を主な研究対象とし，これらセンサータン

パク質の構造機能相関の解明を目的として研究を進めてきた。これらセンサータンパク質の機能は，基本的にはセンサータン

パク質が感知するエフェクター分子の有無により，センサータンパク質の分子構造が変化することで機能制御されている。し

たがってこれらセンサータンパク質の構造機能相関を解明するためには，エフェクター分子存在下および非存在下におけるセ

ンサータンパク質の分子構造を解明することが必須である。ここ数年，活性型CooA の構造解析を試みてはいるが，いまだ

成功するには至っていない。また，酸素センサータンパク質であるHemAT の構造解析についても未だ成功していない。今後

はCooA，HemAT の不活性型および活性型の構造決定を目指して研究を行う予定である。また，CooA，HemAT 以外の新

規なセンサータンパク質に関する研究にも取り組んで行きたい。
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桑　島　邦　博（教授）（2007 年 1 月 1 日着任）

A-1)	専門領域：蛋白質科学、生物物理学、生体分子科学

A-2)	研究課題：

a)	a ラクトアルブミンとカルシウム結合性リゾチームのフォールディング機構

b)	a ラクトアルブミンのモルテン・グロビュール状態の特性と生物機能

c)	アミロイド形成能を持つ b2 ミクログロブリンのフォールディング機構

d)	大腸菌シャペロニンの機能発現の分子機

A-3)	研究活動の概要と主な成果

a)	a ラクトアルブミンとリゾチームは互いにアミノ酸配列の類似した相同蛋白質であり，それらのフォールディング

反応が類似しているか否かを実験的に明らかにすることは，蛋白質のフォールディング問題を考える上で重要であ

る。昨年までの研究で，ヤギ a ラクトアルブミンのフォールディング反応の速度論的解析を行い，フォールディン

グの遷移状態で構造化する領域は，C ヘリックスと a–b ドメイン境界にあるカルシウム結合部位近傍に局在化して

いることが明らかになっている。本年は，イヌ乳リゾチームのフォールディング反応の速度論的解析を行い，遷移

状態ではカルシウム結合部位の構造は形成されていないことが明らかとなった。したがって，a ラクトアルブミン

とリゾチームは互いに相同で立体構造も類似しているがフォールディング経路が異なることになる。

b)	a ラクトアルブミンのモルテン・グロビュール状態はフォールディング反応の中間体として知られているが，脂肪

酸と複合体を形成して腫瘍細胞を選択的に細胞死に導く働きのあることも知られている。このような a ラクトアル

ブミン−脂肪酸複合体の物理化学的特性を明らかにすることを目的として，本年は，ヤギ a ラクトアルブミンの酸

性条件下におけるモルテン・グロビュール状態の構造を，水素交換二次元 NMR スペクトルを用いて調べた。モル

テン・グロビュール状態では C ヘリックス部分がわずかに（水素交換保護度にして 10 〜 20 程度）安定化してい

ることがわかった。

c)	透析アミロイドーシスの原因となる b2 ミクログロブリンのフォールディング機構を調べることを目的として，その

酸変性状態からの巻き戻り反応を，ストップトフロー法，実時間 NMR スペクトルを用いて解析した。その結果，

巻き戻り反応には，不感時間内のバースト相に続いて４つの過程が観測された。変性状態では X- プロリンペプチ

ド結合のシス−トランス異性化に由来する二つの分子種が存在し，これらが二つの並行経路に沿って巻き戻ってゆ

くことが明らかになった。非天然のトランス・プロリン異性体も実質上天然構造まで巻き戻り，その後，ゆっくり

とトランス型からシス型へ変換することもわかった（これが４つの過程の最後に対応する）。

d)	大腸菌シャペロニン GroEL は分子量 57 k のモノマーが二重リング状に積み重なった 14 量体であり，ATP 依存的

にアロステリックな構造転移を起こして，コ・シャペロニン GroES と複合体を形成する。したがって，GroEL への

ATP 結合はその生物機能発現にとって本質的であるが，GroEL モノマーあたりの ATP 結合部位は一つであると考

えられている。しかし，最近われわれは，GroEL 単一リング変異体を用いて，ATP 結合によるアロステリック転移

の速度論的解析を行い，GroEL モノマーあたり二つの ATP 結合部位があるとの予想をたてた。ATP により誘起さ

れる GroEL アロステリック転移の ADP による阻害実験から，400 µM ATP-100 µM ADP の条件下では第二 ATP 結

合部位が ADP によって占有されることがわかった。この条件下で，azido-ADP による光親和性標識を行い，標識
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GroEL を得た。蛍光性亜鉛錯体を用いて標識 GroEL 中のリン酸基の存在を確認できたので，第二 ATP 結合部位の

存在が確認されたことになる。今後，第二 ATP 結合部位のアミノ酸配列上の位置を明らかにすることが必要である。

B-1)	学術論文

A. KATO, K. MAKI, T. EBINA, K. KUWAJIMA, K. SODA and Y. KURODA, “Mutational Analysis of Protein Solubility 

Enhancement Using Short Peptide Tags,” Biopolymers 85, 12–18 (2007).

H. NAKATANI, K. MAKI, K. SAEKI, T. AIZAWA, M. DEMURA, K. KAWANO, S. TOMODA and K. KUWAJIMA, 

“Equilibrium and Kinetics of the Folding and Unfolding of Canine Milk Lysozyme,” Biochemistry 46, 5238–5251 (2007).

T. OROGUCHI, M. IKEGUCHI, M. OTA, K. KUWAJIMA and A. KIDERA, “Unfolding Pathways of Goat α-Lactalbumin 

as Revealed in Multiple Alignment of Molecular Dynamics Trajectories,” J. Mol. Biol. 371, 1354–1364 (2007).

B-3)	総説、著書

桑島邦博, 「タンパク質のアンフォールディングとフォールディング」, 生物物理ハンドブック, 石渡、桐野、美宅編, 分担執筆, 

朝倉書店 (2007).

桑島邦博, 「リサーチ・ナビ　文部科学省—特定領域研究『水と生体分子が織り成す生命現象の化学』」, 未来材料 , 2月号, 

62–65 (2007).

B-4)	招待講演

桑島邦博, 「蛋白質のフォールディング問題：物質科学と生命科学の接点」, 日本化学会第８７春季年会イブニングセッション「生

体分子科学の進展」, 関西大学千里山キャンパス, 2007年 3月.

K. KUWAJIMA, “Molecular Mechanism of Protein Folding,” 1st International Symposium on Nanomedicine-from Basic to 

Applications-(ISNM2007) & 2nd Molecule-Based Information Transmission and Reception (MB-ITR2007), Okazaki (Japan), 

April 2007.

桑島邦博, 「真性体および組換え体αラクトアルブミンの構造の安定性とダイナミクス」, 平成１９年度日本酪農科学シンポジウ

ム, ホテルグランヴェール岐山, 岐阜市, 2007年 8月.

K. KUWAJIMA, “Folding of Canine Milk Lysozyme: A Ca2+-Binding Lysozyme,” The 7th KIAS—Soongsil Conference on 

Protein Structure and Function, Seoul (Korea), October 2007.

B-7)	学会および社会的活動

学協会役員、委員

日本生物物理学会運営委員 (1992–1993, 1999–2000).

日本蛋白質科学会理事 (2001.4–2005.3).

The Protein Society, Executive Council (2005.8–2007.7).

日本生化学会評議員 (2005– ).

学会の組織委員

第２４回谷口国際シンポジウム “Old and New Views of Protein Folding,” 木更津（かずさアカデミアパーク）, 世話人 (1999).

The 1st International Conference on Biomedical Spectroscopy: From Molecule to Men, Cardiff (U.K.), 組織委員 (2002).
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The 1st Pasific-Rim International Conference on Protein Science, Yokohama (Japan), 組織委員 (2004).

KIAS Conference on Protein Structure and Function, Seoul (Korea), 組織委員 (2001– ).

日本生物物理学会第４５回年会, 横浜（パシフィコ横浜）, 年会長 (2007).

文部科学省、学術振興会等の役員等

科学研究費審査部会専門委員会委員 (2002, 2004).

JST 若手個人研究推進事業（CREST）領域アドバイザー (2001–2005).

JST 戦略的創造研究推進事業評価委員 (2004, 2005).

学会誌編集委員

Folding & Design, Editorial Board (1996–1998).

Biochimica et Biophysica Acta, Editorial Board (1998–2003).

J. Biochem. (Tokyo), Editorial Board (1997–2002).

Protein Science, Editorial Board (2001–2006).

Proteins: Strucuture, Function & Bioinformatics, Editorial Manager (1993– ).

J. Mol. Biol., Editorial Manager (2004– ).

BIOPHYSICS, Editorial Manager (2005– ).

Spectroscopy—Biomedical Applications, Editorial Board (2002– ).

科学研究費の研究代表者、班長等

特定領域研究「水と生体分子が織り成す生命現象の化学」領域代表者 (2003–2007).

その他

大阪大学蛋白質研究所外部評価委員 (2000, 2007).

B-8)	大学での講義、客員

Lund 大学（スウェーデン）大学院医学研究科博士論文審査員（Opponent）, Jenny Petterson, “Structure-Function Analysis of 

HAMLET– human α-lactalbumin made lethal to tumor cells,” 2007年 12月, Ph.D.

B-10)外部獲得資金

一般研究(A), 「シャペロニンGroEL の標的タンパク質認識の分子機構」, 桑島邦博 (1995年–1997年).

基盤研究(B), 「シャペロニンの機能発現の分子メカニズム」, 桑島邦博 (1998年–1999年).

基盤研究(B), 「高圧温度ジャンプ法と計算機シミュレーションによる蛋白質フォールディング研究」, 桑島邦博 (2000年–2002

年).

基盤研究(C)（企画調査）, 「蛋白質フォールディング研究の企画調査」, 桑島邦博 (2001年).

特定領域研究（公募）「蛋白質一生」, 「大腸菌シャペロニンの機能発現の速度論」, 桑島邦博 (2002年–2003年).

特定領域研究（公募）「ゲノム情報科学」, 「蛋白質フォールディングの物理化学的解析」, 桑島邦博 (2002年)

特定領域研究（計画(2)）「水と生体分子」, 「蛋白質フォールディング機構の物理化学的解明」, 桑島邦博 (2003年–2007年).

特定領域研究（計画(1)）「水と生体分子」, 「水と生体分子が織り成す生命現象の化学に関する研究の総括」, 桑島邦博 (2003

年–2007年).

基盤研究(B), 「シャペロニンの機能発現の速度論的解析」, 桑島邦博 (2005年–2007年).
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C)	 研究活動の課題と展望

蛋白質のフォールディング問題は物理化学としても興味深いが，生命科学や医学とも深い関わりを持っている。特に，フォー

ルディング中間体であるモルテン・グロビュール状態のa ラクトアルブミンが脂肪酸（オレイン酸）と複合体（HAMLET）を形

成すると抗腫瘍活性を発現するのは興味深い現象であるが，この現象の物理化学的基盤は，今のところ，全く不明である。

来年の一つの目標は，水素交換標識と二次元NMR スペクトルを利用してHAMLET 複合体の構造解析を行うことである。

また，シャペロニンは細胞内の蛋白質フォールディングに関わっており，シャペロニンの作用の分子機構を明らかにすることは，

蛋白質フォールディングとより高次の生命現象との関係を解き明かす上で重要である。GroEL の第二のATP 結合部位のアミ

ノ酸配列上の位置を同定することは来年の大きな課題である。来年は，さらに，水素交換標識二次元NMR を用いてGroEL/

ES 複合体の構造のダイナミクスを解析する課題にも取り組んでゆきたい。
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藤　井　　　浩（准教授）（1998 年 3 月 1 日着任）

A-1)	専門領域：生物無機化学、物理化学

A-2)	研究課題：

a)	酸化反応に関与する金属酵素反応中間体モデルの合成

b)	亜硝酸還元酵素の反応機構の研究

c)	小分子をプローブとした金属酵素の活性中心の構造と機能の相関

A-3)	研究活動の概略と主な成果

a)	生体内で酸化反応に関与する金属酵素は，その反応中に高酸化状態の反応中間体を生成する。この高酸化状態の

反応中間体は，酵素反応を制御するキーとなる中間体であるが，不安定なため詳細が明らかでない。また同様な反

応中間体は，金属錯体を触媒として用いる酸化反応中にも存在すると考えられている。酸化反応に関わる金属酵素

の機能制御機構を解明するため，高酸化反応中間体のモデル錯体を合成し，電子構造と反応性の関わりを研究した。

オキソ鉄４価ポルフィリンπカチオンラジカル錯体とシクロヘキセンの反応を速度論的に解析した結果，シクロヘ

キセンのアリル位水酸化反応がエントロピー制御であることを明らかにした。また，立体障害をもつマンガン３価

サレン錯体からオキソマンガン４価サレン錯体の合成，同定に成功した。マンガンイオンに配位したオキソ配位子

は，容易にプロトン化を受けてマンガン４価ヒドロキシ錯体に，さらにはマンガン３価フェノキシラジカル錯体に

変化することを明らかにした。

b)	地中のバクテリアの中には，嫌気条件で硝酸イオンを窒素に還元する一連の酵素が存在する。これらの過程で，亜

硝酸イオンを一酸化窒素に還元する過程を担う酵素が亜硝酸還元酵素である。銅イオンを活性中心にもつ本酵素の

反応機構をモデル錯体から研究した。イミダゾール基やピラゾール基をもつ３座配位子から銅１価亜硝酸錯体の合

成に成功した。

c)	金属酵素と強く結合する小分子をプローブとした構造・機能測定法の開発を行った。63Cu NMR は，シグナルが極

端に広幅化するため，観測困難な核種の一つであった。我々は，銅イオンに一酸化炭素が配位すると，63Cu NMR

シグナルが極端に先鋭化することを見出した。種々の配位子から銅錯体を合成し，一酸化炭素による先鋭化を検討

した。その結果，合成したすべての錯体で 63Cu NMR シグナルの先鋭化が観測できた。線幅の温度依存性から，一

酸化炭素は銅イオンの核四極子緩和過程を変化させていることがわかった。

B-1)	学術論文

M. KUJIME, T. KURAHASHI, M. TOMURA and H. FUJII, “63Cu NMR Spectroscopy of Copper(I) Complexes with 

Various Tridentate Ligands: CO as a Useful 63Cu NMR Probe for Sharpening 63Cu NMR Signals and Analyzing the Electronic 

Donor Effect of a Ligand,” Inorg. Chem. 46, 541–551 (2007).

A. TAKAHASHI, T. KURAHASHI and H. FUJII, “Activation Parameters for Cyclohexene Oxygenation by an Oxoiron(IV) 

Porphyrin p-Cation Radical Complex: Entropy Control of an Allylic Hydroxylation Reaction,” Inorg. Chem. 46, 6227–6229 

(2007).
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B-4)	招待講演

藤井　浩, 「高原子価ヘム酵素反応中間体の反応選択性」, 分子研研究会「ヘム代謝に関わる酵素の分子科学」, 岡崎, 2007年

3月.

H. Fujii, “Role of highly conserved three-histidines ligand environment of type-2 copper site in copper containing nitrite 

reductase,” 13th International Conference on Bioinorganic Chemistry, Vienna (Austria), July 2007.

B-6)	受賞、表彰

高橋昭博, 日本化学会学生講演賞 (2007).

B-8)	大学での講義、客員

兵庫県立大学大学院生命理学研究科, 客員准教授, 2007年 2月– .

B-10)外部獲得資金

奨励研究(A), 「ヘム酵素の軸配位子が多様な酵素機能を制御する機構の解明」, 藤井　浩 (1997年–1999年).

重点領域研究（公募）「生体金属分子科学」, 「チトクロームｃ酸化酵素反応中間体モデル錯体の構築と反応機構の研究」, 藤

井　浩 (1997年–1998年).

上原記念生命科学財団　研究奨励金, 「ヘムオキシゲナーゼにおける反応特異性およびヘム代謝機構の研究」, 藤井　浩 

(1999年).

重点領域研究（公募）「生体金属分子科学」, 「17O-NMR による銅−酸素錯体の配位した酸素の電子構造と反応性の研究」, 藤

井　浩 (1999年).

内藤財団　科学奨励金, 「ヘムオキシゲナーゼによる位置特異的ヘム代謝機構の解明」, 藤井　浩 (2000年).

基盤研究(C), 「合成ヘムとミオグロビン変異体による亜硝酸還元酵素モデルの構築と反応機構の研究」, 藤井　浩 (2000年–

2002年).

基盤研究(B), 「単核非ヘム酵素反応中間体としての高酸化オキソ錯体の合成と反応性の研究」, 藤井　浩 (2002年–2004年).

大幸財団　海外学術交流助成金, 「第３回ポルフィリンとフタロシアニンに関する国際会議での研究発表」, 藤井　浩 (2004

年).

基盤研究(B), 「立体構造にもとづく基質結合サイトの再構築による酵素反応選択性の制御」, 藤井　浩 (2004年–2007年).

特定領域研究（公募）「配位空間」, 「金属酵素のナノ反応空間における基質の配向および反応選択性の制御」, 藤井　浩 (2005

年–2006年).

C)	 研究活動の課題と展望

生体内の金属酵素の構造と機能の関わりを，酵素反応中間体の電子構造から研究している。金属酵素の機能をより深く理解

するためには，反応中間体の電子状態だけでなく，それを取り囲むタンパク質の反応場の機能を解明することも重要であると

考える。これまでの基礎研究で取得した知見や手法をさらに発展させて，酵素，タンパクのつくる反応場の特質と反応性の

関係を解明していきたいと考える。また，これらの研究を通して得られた知見を基に，酵素機能変換法の新概念を確立できる

よう研究を進めたいと考える。
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生体分子情報研究部門

宇理須　恒　雄（教授）（1992 年 5 月 1 日着任）

A-1)	専門領域：電子シンクロトロン放射光光化学反応、ナノバイオエレクトロニクス

A-2)	研究課題：

a)	放射光エッチングによる微細加工とその表面への生体情報伝達システムの構築

b)	生体材料の AFM および赤外反射吸収分光法（BML-IRRAS）による評価

c)	神経細胞ネットワーク診断素子開発と基礎医学応用

A-3)	研究活動の概略と主な成果

a)	放射光エッチングの特性を生かして，生体情報システムと Si 電子回路システムの融合を目指す。前者はイオンに

よる電気伝導系で後者は電子による電気伝導系である。両者を結合する基本素子は膜タンパクのイオンチャンネル

である。Si 基板に貫通穴を形成し，そこに脂質二重膜／イオンチャンネル集積構造を形成しチャンネル前後に電極

を取り付けた構造（イオンチャンネルバイオセンサー）を作成する。我々の素子も含め，従来型の素子においては，

動作寿命が 30 分程度でかつ不安定（素子をくみ上げたあとしばしば素子が動作しない）という欠点があった。

２００７年度は，素子内で細胞を培養できる新構造を発案し製作に成功した。従来型の素子では創薬スクリーニング

応用しか用途が無かったが，我々の新素子の成功で，細胞の機能計測やイオンチャンネルの評価など広い応用が一

気に開けたと言える。また，XeF2 ガスによる放射光エッチングにより，微細機械加工の難しい PDMS が放射光エッ

チングできることを初めて確認した。これにより，PDMS によるマイクロ流路形成や細胞外マトリックスの印刷な

どにおいて従来できなかった各種の構造を形成することが可能となった。

b)	脂質二重膜／膜タンパク集積系は，細胞の基本的機能を支配する，脂質−タンパクやタンパク−タンパク相互作用

を調べる興味深い反応場と言える。この構造と機能の研究は分子科学の新分野であるとともに，上記の素子構造形

成にも重要である。２００７年度は①不透明基板の脂質二重膜の動きを単一光子レベルで観測することに成功した。

脂質分子の拡散定数を単一分子レベルで計測した。② Ab40 の凝集がアルツハイマー病発症の原因とする機構が提

案されている。スフィンゴミエリン（SM），コレステロール（Co）およびガングリオシド（GM1）からなる平面脂

質二重膜をマイカおよび SiO2 表面に形成した。マイカ表面ではユニークな相分離が観測されるが，SiO2 表面では

均一な相しか観測されない，という表面構造依存性が見られた。さらにマイカ表面では Ab40 の凝集反応が SiO2

表面に比べて桁ちがいに早くすすみ，凝集体の構造も方向性を持ったフィブリル状となる。これらの現象が GM1

分子の分子構造変化が Ab40 の凝集速度の変化に関与していると考え分子動力学による解析を進めている。③水中

で脂質二重膜構造や膜タンパクの構造を評価するための，水中その場観察用赤外反射吸収スペクトル装置の立ち上

げを完了し各種のタンパク質のスペクトル測定を開始した。

c)	神経細胞ネットワーク診断素子開発に関連して，①神経細胞に変化することが知られている PC12 細胞について，

マイクロ流路内での培養技術の開発，②光で神経細胞の活動電位を発生させることのできるチャンネルロドプシン

を発現した C2C12 細胞のシリコン基板上での培養実験，を開始した。
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B-1)	学術論文

R. AOKI, T. ARAKAWA, N. MISAWA, R. TERO, T. URISU, A. TATEUCHI and T. OGINO, “Immobilization of Protein 

Molecules on Step-Controlled Sapphire Surfaces,” Surf. Sci. 601, 4915–4921 (2007).

T. ASANO, Z. -L. ZHANG, H. UNO, R. TERO, K. SUZUI, S. NAKAO, T. KAITO, K. SHIBASAKI, M. TOMINAGA, 

Y. UTSUMI and T. URISU, “Fabrication of a Planar Type Patch-Clamp Biosensor Using Silicon on Insulator Substrate,” J. 

Surf. Sci. Soc. Jpn. 28, 385–390 (2007).

Z. L. ZHANG , T. ASANO , H. UNO, R. TERO , M. SUZUI, S. NAKAO, T. KAITO, K. SHIBASAKI, M. TOMINAGA, 

Y. UTSUMI, Y. L. GAO and T. URISU, “Fabrication of Si-Based Planar Type Patch-Clamp Biosensor Using SOI Substrate,” 

Thin Solid Films 516/9, 2831–2833 (2007).

R. TERO, T. UJIHARA and T. URISU, “Supported Lipid Bilayers Membranes on SiO2 and TiO2: Substrate Effects on 

Membrane Formation and Shape Transformation,” Proc. SPIE-Int. Soc. Opt. Eng. 6769, 67690J (2007).

B-4)	招待講演

T. URISU, “Developments of Ionchannel Biosensor and Plasma Process,” The 1st Workshop on Biological Applications of 

Plasma/Photon Processing, Osaka, March 2007.

T. URISU, “Development of Planer type ion-channel biosensor,” The 5th International Forum of Post-Genome Technologies 

(5’IFPT), Suzhou (China), September 2007.

T. URISU, “Si based planer type ion-channel biosensor and its applications,” The 2007 International Conference on Solid State 

Devices and Materials, Tsukuba, September 2007.

宇理須恒雄 , 「イオンチャンネルバイオセンサーの開発と応用」, 日本学術振興会分子ナノテクノロジー第１７４委員会, アクトシ

テイ浜松コングレスセンター , 2007年 6月.

宇理須恒雄 , 「シリコンを基板としたインチャンネルバイオセンサーの開発と応用」, 第６８回応用物理学会学術講演会シンポジ

ウム, 2007年 9月.

宇理須恒雄 , 「イオンチャンネルバイオセンサーの開発とアルツハイマー発症機構解明への応用」, 放射光表面科学研究会, 東

京大学化学科講堂, 2007年 12月.

宇理須恒雄 , 「イオンチャネルバイオセンサーの開発と応用—物質・分子科学者による脳機能研究の重要性—」, 早稲田

大学１２５周年記念講演会, 早稲田大学大隈講堂, 2007年 12月.

宇理須恒雄 , 「イオンチャンネルバイオセンサーの開発と応用」, 日本生物物理学会第４５年会, パシフィコ横浜, 2007年 12月.

B-7)	学会および社会的活動

学協会役員、委員

レーザー学会評議員 (1983–1985).

日本放射光学会評議員 (1993–1994, 1997–1998, 2001–2002).

電気学会, 放射光励起プロセス技術調査専門委員会幹事 (1992–1994).

電気学会, 放射光による材料加工技術調査専門委員会委員長 (1994–1997).

大型放射光施設安全性検討委員会委員 (1993– ).

東北大学電気通信研究所研究外部評価委員 (1995– ).
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日本工業技術振興協会, 放射光の半導体への応用技術研究委員会顧問委員 (1995–2000).

新機能素子研究開発協会, 新世紀素子等製造評価技術の予測委員会／ハードフォトン技術研究部会委員 (1995).

姫路工業大学ニュースバル利用検討委員会委員 (1996–1998).

姫路工業大学ニュースバル新素材開発利用専門委員会委員 (1999–2000).

近畿通産局, 超次世代原子デバイスの自己形成技術に関する調査委員会委員 (1997–1998).

電気学会, 放射光・自由電子レーザプロセス技術調査専門委員会委員 (1997–1999).

放射線利用振興協会, 放射線利用技術指導研究員 (1997.11.18–20).

日本原子力研究所, 研究嘱託 (1998.4–2002.3).

科学技術庁, 「顕微光電子分光法による材料, デバイスの高度分析評価技術に関する調査」調査推進委員会委員 (1998–

1998).

科学技術庁, 「顕微光電子分光法による材料, デバイスの高度分析評価技術に関する調査」研究推進委員会委員 (1999–

2000).

日本原子力研究所, 博士研究員研究業績評価委員 (1998–1999).

佐賀県シンクロトロン光応用研究施設整備推進委員会委員 (2000–2001).

科学技術振興調整費「顕微光電子分光法による材料・デバイスの高度分析評価技術に関する研究」　研究推進委員 (1999

–2002).

科学技術振興調整費「カーボンナノチューブエレクトロニクス研究」外部運営委員 (2001–2003).

日本学術振興会学術創生研究費書面審査委員 (2001).

科学技術交流財団「ナノ反応場とバイオエレクトロニクスインターフェイス制御研究会」座長 (2001.4–2003.3).

日本原子力研究所研究評価委員会, 光科学研究専門部会専門委員 (2002.11.1–2003.3.31).

電気学会「量子放射ビームを用いたナノ・バイオプロセシング技術調査専門委員会」アドバイザ (2004.5– ).

日本表面科学会評議員 (2003.4– ).

日本放射光学会評議員 (2003.4–2006.12).

財団法人放射線利用振興協会, 放射線利用技術指導研究員 (2006.3.28–29).

学会の組織委員

マイクロプロセス国際会議論文委員 (1992– ).

第 1回光励起プロセスと応用国際会議論文委員 (1993).

VUV-11組織委員会、プログラム委員会委員 (1993–1995).

International Workshop on X-ray and Extreme Ultraviolet Lithography, 顧問委員 (1995–2000).

SRI97組織委員会プログラム委員会委員 (1995–1997).

SPIE’s 23rd, 24th, 25th Annual International Symposium on Microlithography, 論文委員 (1997, 1998, 1999).

レーザ学会第１９回年次大会プログラム委員 (1998–1999).

レーザ学会第２３回年次大会プログラム委員 (2002–2003).

UK-JAPAN International Seminar, 組織委員長 (1999, 2000).

Pacifichem 2000, Symposium on Chemical Applications of Synchrotron Radiation, 組織委員 (2000).

MB-ITR2005, 2006, 2007, 組織委員長 (2005, 2006, 2007).
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学会誌編集委員

JJAP 特集論文特別編集委員 (1992–1993).

電気学会, 電子情報システム部門誌特集号編集委員 (1995–1996).

JJAP 特集論文特別編集委員 (1998).

Appl. Surf. Sci., 編集委員 (2001–2003).

e-Journal of Surface Science and Nanotechnology, Advisory Board (2003).

日本真空協会「真空」誌編集部会委員 (2004– ).

日本表面科学会, 出版委員 (2005.6–2007.5).

B-10)外部獲得資金

総合研究大学院大学, 共同研究, 「化学的ナノ加工の基礎の確立」, 宇理須恒雄 (1996年–1998年).

基盤研究(B), 「放射光励起反応による新ナノ反応場の構築とSTM による評価」, 宇理須恒雄 (2000年–2003年).

総合研究大学院大学, 共同研究, 「シリコン基板上への生体機能物質の集積—ナノバイオエレクトロニクスの構築—」, 宇

理須恒雄 (2001年–2003年).

特定領域研究（公募研究）, 「放射光赤外反射吸収分光による膜タンパク・脂質二重膜表面反応場の極微構造解析」, 宇理須

恒雄 (2005年–2006年).

特定領域研究（公募研究）, 「イオンチャンネルレコーデイング固体素子の開発とペインプロテオーム時空間解析応用」, 宇理須

恒雄 （2006年）.

特定領域研究（公募研究）, 「イオンチャンネルに着目したアルツハイマー発症初期過程の網羅的探索」, 宇理須恒雄 (2007年–

2008年).

基盤研究(A), 「イオンチャンネルバイオセンサーの単一神経細胞解析への応用」, 宇理須恒雄 (2007年–2010年).

財団法人コスメトロジー研究振興財団第１６回研究助成, 「二酸化チタン上に形成した脂質二重膜への表面特性の影響および

ＵＶ照射効果」, 手老龍吾 (2005年–2006年).

財団法人花王芸術・科学財団平成１８年度研究助成, 「固体表面機能を利用した平面脂質二重膜の物性制御とその評価」, 手

老龍吾 (2006年–2007年).

若手研究(B), 「固体表面機能を活用した脂質二重膜の構造・物性・非対称性制御とその評価」, 手老龍吾 (2006年–2008年).

C)	 研究活動の課題と展望

２００１年よりシリコン表面への生体物質集積の研究をはじめたが，２００７年度は大きな進展があった。第一は，アルツハイマー

病発症機構に関係してアミロイドベータ（Ab）の凝集がガングリオシドGM1 の分子構造および周辺脂質分子のドメイン構造

の違いによって反応速度が大きく変わることの発見である。このことは神経変性疾患に共通したタンパク質の凝集において，

従来から言われている分子レベルの研究以上に，生体内における化学反応において分子科学レベルの研究が重要であること

を示唆するものである。もう一つの進展は，従来のイオンチャンネルバイオセンサーにおいて，素子に搭載する細胞の寿命が

３０分程度と短く，かつ素子自体の動作も不安定であるという問題があったが，われわれは，素子内に置いて細胞を培養する

機能を付与することを発案し，これに成功した。これにより，従来は創薬スクリーニング応用に限られていたイオンチャンネル

バイオセンサーが神経細胞の機能計測など学術研究に応用できる道が開かれたと言える。これらの状況を考え今後は，Ab-

GM1凝集体の分子構造の解明を実験とシミュレーションによりすすめるとともに，これと平行して，神経細胞ネットワークの機

能解析素子を開発し，実際の神経細胞システムにおけるAb 凝集の原因解明に結びつける。



研究領域の現状　253

小　澤　岳　昌（准教授）（2005 年 4 月 1 日〜 2007 年 9 月 30 日）＊）

A-1)	専門領域：分析化学、生物物理

A-2)	研究課題：

a)	ミトコンドリア mRNA の可視化検出法に関する研究

b)	細胞内小分子の可視化検出法に関する研究

c)	ペプチド結合切断酵素活性の可視化検出法に関する研究

A-3)	研究活動の概略と主な成果

a)	生きた細胞内ミトコンドリアで機能する RNA を，塩基配列特異的に可視化する蛍光プローブを開発した。標的と

する mRNA は，ミトコンドリアゲノムから合成される NADH dehydrogenase subunit 6（ND6） mRNA とした。ND6 

mRNA の選択的な認識を目的として，RNA 結合タンパク質 Pumilio の変異体を作製した。ND6 mRNA 配列選択的

なプローブの認識を，ゲルシフトアッセイにより実証した。このプローブを用いて，生きた単一のミトコンドリア

内における ND6 mRNA の局在とその動態を，蛍光顕微鏡により観察し明らかにした。細胞内在性の mRNA を可視

化できる新たな原理に基づくプローブであり，細胞内 RNA の機能解析の進展が期待できる。

b)	植物個体やツメガエル卵は自家蛍光が強いため，蛍光プローブを用いた生体分子観察が容易ではない。細胞内情

報伝達物質の一つ，cyclic guanosine monophosphate（cGMP）を標的分子として，植物個体とツメガエル卵で機能す

る cGMP を可視化するための生物発光プローブを開発した。生きた培養細胞を用いて，開発したプローブが cGMP

を高感度かつ可逆的に可視化できることを実証した。cGMP プローブを発現する遺伝子導入シロイヌナズナを作製

した。外界環境変化に応答して，シロイヌナズナ細胞内の cGMP 濃度が上昇することを見いだした。

c)	生物発光タンパク質（ルシフェラーゼ）の N 末端と C 末端を連結し，環状構造を有する新たな発光プローブの概

念を創出した。ルシフェラーゼの N 末端と C 末端をプロテインスプライシングにより連結した。この環状ルシフェ

ラーゼは発光能が失われていることを確認した。次にペプチド切断酵素（caspase-3）を作用させると，環状ルシフェ

ラーゼの一部が切断され，発光能が回復することを明かにした。この環状ルシフェラーゼは，マウス個体内で機能

する caspase-3 の活性を低侵襲的に可視化する優れたプローブとなることを実証した。

B-1)	学術論文

A. KANNO, Y. YAMANAKA, H. HIRANO, Y. UMEZAWA and T. OZAWA, “Cyclic Luciferase for Real-Time Sensing of 

Caspase-3 Activities in Living Mammals,” Angew. Chem., Int. Ed. 46, 7595–7599 (2007).

T. OZAWA, Y. NATORI, M. SATO and Y. UMEZAWA, “Imaging Dynamics of Endogenous Mitochondrial RNA in Single 

Living Cells,” Nat. Methods 4, 413–419 (2007).

S. B. KIM, A. KANNO, T. OZAWA, H. TAO and Y. UMEZAWA, “Nongenomic Activity of Ligands in the Association of 

Androgen Receptor with Src,” ACS Chem. Biol. 2, 484–492 (2007).

T. OZAWA, Y. NATORI, Y. SAKO, H. KUROIWA, T. KUROIWA and Y. UMEZAWA, “A Minimal Peptide Sequence That 

Targets Fluorescent and Functional Proteins into the Mitochondrial Intermembrane Space,” ACS. Chem. Biol. 2, 176–186 

(2007).
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S. B. KIM, T. OZAWA, H. TAO and Y. UMEZAWA, “A Proinflammatory Cytokine Sensor Cell for Assaying Inflammatory 

Activities of Nanoparticles,” Anal. Biochem. 362,148–150 (2007).

M. TAKEUCHI and T. OZAWA, “Methods for Imaging and Analyses of Intracellular Organelles Using Fluorescent and 

Luminescent Proteins,” Anal. Sci. 23, 25–29 (2007).

B-3)	総説、著書

T. OZAWA and Y. UMEZAWA, “A Genetic Method to Identify Mitochondrial Proteins in Living Mammalian Cells,” Methods 

Mol. Biol. 390, 119–130 (2007).

T. OZAWA and Y. UMEZAWA, “Identification of Proteins Targeted into the Endoplasmic Reticulum by cDNA Library 

Screening,” Methods Mol. Biol. 390, 269–280 (2007).

C. WEI, M. YAMOTO, W. WEI, Z. ZHAO, K. TSUMOTO, T. YOSHIMURA, T. OZAWA and Y. J. CHEN, “Genetic 

Nanomedicine and Tissue Engineering,” Med. Clin. North Am. 91, 889–898 (2007).

小澤岳昌, 「光プローブの新しいデザインと生体機能の可視化」, 化学工業 , 58, 860–864 (2007).

小澤岳昌, 「細胞の構造と機能：細胞内」, ナノテクのためのバイオ入門 , 荻野俊郎、宇理須恒雄編, 共立出版, 7–24 (2007).

B-4)	招待講演

小澤岳昌, 「生きた細胞と生物個体内の生体分子イメージング」, 名古屋大学公開セミナー , 愛知, 2007年 12月.

小澤岳昌, 「生体分子を可視化する分子プローブの開発と応用」, 日本分光学会・生細胞分光部会, 神奈川, 2007年 12月.

T. OZAWA, “Protein engineering for biomolecular imaging,” Tateshina Conference 2007, Nagano, 2007年11月.

小澤岳昌, 「光タンパク質でひろがる生理機能イメージング」, 学習院大学生命分子科学シンポジウム, 東京, 2007年 10月.

小澤岳昌, 「生体分子を光センシングする機能性タンパク質」, 化学センサー研究懇談会, 徳島, 2007年 9月.

小澤岳昌, 「創薬に向けた生体分子イメージングの新たな技術開発」, ゲノム創薬フォーラムキーテクノロジー２００７, 東京, 

2007年 9月.

小澤岳昌, 「細胞と生物個体内の生体分子イメージング法」, 第９回分子ダイナミック分光ワークショップ, 静岡, 2007年 7月.

小澤岳昌, 「レポータータンパク質の再構成法を利用した生きた生物個体内の生体分子イメージング」, 第４０回日本発生生物

学会, 福岡, 2007年 5月.

T. OZAWA, “Visualization of organelle-localized proteins in living cells using split-reporter reconstitution analysis,” VII 

European Symposium of the Protein Society, Stockholm (Sweden), 2007年5月.

T. OZAWA, “Imaging biomolecules in living cells and animals using split-reporter reconstitution analysis,” 1st International 

Symposium on Nanomedicine, Aichi, 2007年4月.

T. OZAWA, “Genetic approaches to identifying mitochondrial proteins and their localization,” Asian Society for Mitochondrial 

Research and Medicine, Seoul (Korea), 2007年2月.

小澤岳昌, 「細胞と個体内の生体分子イメージング」, 電気学会バイオ・マイクロシステム研究会, 名古屋, 2007年 1月.
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B-6)	受賞、表彰

小澤岳昌, 日本化学会進歩賞 (2004).

小澤岳昌, 文部科学大臣表彰若手科学者賞 (2005).

B-7)	学会および社会的活動

学会の組織委員

日本化学会春季年回講演企画委員 (2007– ).

東京コンファレンス実行委員 (2004–2006).

日本化学会年会プログラム編成委員 (2004–2005).

学会誌編集委員

日本分析化学会「ぶんせき」編集委員 (2007– ).

日本化学会欧文誌編集委員 (2007– ).

その他

基礎生物学研究所バイオイメージングアドバイサリー委員 (2006– ).

B-10)外部獲得資金

住友財団基礎科学研究助成, 「蛍光共鳴エネルギー移動による細胞内蛋白質間相互作用の可視化と細胞機能発現の解析」, 

小澤岳昌 (1998年–2000年).

笹川科学研究助成, 「インシュリン情報伝達系に基づく生理活性物質の化学選択性評価法の研究」, 小澤岳昌 (1999年–2000

年).

日産科学振興財団奨励研究, 「糖輸送蛋白質の蛍光プローブによる可視化に関する研究」, 小澤岳昌 (1999年–2001年).

奨励研究(A), 「インシュリン情報伝達系に基づく生理活性物質の化学選択性評価法の創製」, 小澤岳昌 (1999年–2001年).

武田科学振興財団一般研究奨励, 「新規蛍光プローブ分子を用いた細胞内タンパク質ネットワークの網羅解析法」, 小澤岳昌 

(2002年–2004年).

若手研究(A), 「プロテインスプライシング反応を利用した機能性プローブ分子の開発と応用」, 小澤岳昌 (2003年–2006年).

科学技術振興機構さきがけ研究, 「タンパク質のオルガネラ移行と遺伝子発現の非侵襲的時空間解析法の確立」, 小澤岳昌 

(2003年–2006年).

旭硝子財団奨励研究助成, 「動物個体内での遺伝子発現を時空間解析する光プローブの開発」, 小澤岳昌 (2004年–2006年).

基盤研究(B), 「生体内情報伝達分子の可視化検出法に関する研究」, 小澤岳昌 (2006年–2008年).

特定領域研究, 「タンパク質立体構造情報に基づく生物発光プローブの開発」, 小澤岳昌 (2006–2008年).

新エネルギー・産業技術総合開発機構・産業技術研究助成事業, 「低侵襲的生体分子イメージングに向けた生物発光プロー

ブの開発」, 小澤岳昌 (2006年–2008年).

山田科学振興財団, 「動物個体内の生体分子を可視化する機能性発光タンパク質の開発」, 小澤岳昌 (2006年–2007年).

上原記念生命科学財団, 「ミトコンドリアRNA の可視化解析」, 小澤岳昌 (2006年–2007年).

科学技術振興機構さきがけ研究, 「不透明な生体内における細胞内小分子の可視化と光制御法の開発」, 小澤岳昌 (2007年–

2010年).
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C)	 研究活動の課題と展望

蛍光・発光タンパク質の切断と再連結を利用したタンパク質再構成法は，我々が世界に先駆けて創出した方法であり，未知

の生命現象を解明するための新たな基盤技術として多様な応用可能性を有している。これまでに開発したRNA や細胞内小

分子検出プローブは，従来困難であった生細胞内で機能する分子の「時空間情報」が得られる特徴を有する。今後は機構内

外の共同研究を推進し，プローブを動植物組織・個体に応用した生体分子可視化技術の発展研究と，さらに生命現象の新

たな発見を目指す。また生命の本質を理解する上で観る技術に加え，未知の生体分子を同定する技術，および特定の生体

分子を制御する技術が今後重要になる。新たな独創的原理に基づいた生体分子のライブラリースクリーニング法や，生体分

子の光制御法を開発し，研究をさらに展開し発展させる予定である。

＊）2007 年 10 月1日東京大学大学院理学系研究科教授，分子科学研究所教授兼任
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錯体触媒研究部門

魚　住　泰　広（教授）（2000 年 4 月 1 日着任）

A-1)	専門領域：有機合成化学、有機金属化学

A-2)	研究課題：

a)	完全水系メディア中での触媒反応

b)	高機能ハイブリッド金属錯体触媒・金属ナノ触媒の設計・開発

c)	新しい遷移金属錯体の創製

A-3)	研究活動の概略と主な成果

a)	パラジウム錯体触媒，ロジウム錯体触媒などを両親媒性高分子によって機能修飾することで，これら遷移金属錯体

触媒有機変換工程の多くを完全水系メディア中で実施することに成功した。水中不均一での高立体選択的触媒反

応の開発を世界にさきがけて成功した。

b)	高分子分散型ナノ粒子金属触媒（有機高分子－金属粒子のハイブリッド），メソポーラスシリカ担持分子性遷移金

属錯体（無機担体－有機金属のハイブリッド），金属架橋高分子の自己集積触媒（架橋構造と触媒機能のハイブリッ

ド）を開発した。マイクロ流路内の層流界面での自己集積錯体触媒膜の創製に成功した。

c)	新しいピンサー錯体の合成方法論を確立した。新方法論によって従来にない全く新しいピンサー錯体合成が可能と

なり，その物性，反応性を明らかとしつつある。

B-1)	学術論文

Y. M. A. YAMADA, T.  ARAKAWA,  H. HOCKE and Y. UOZUMI, “A Nanoplatinum Catalyst for Aerobic Oxidation of 

Alcohols in Water,” Angew. Chem., Int. Ed. 46, 704–706 (2007).

Y. UOZUMI, R. NAKAO and H. RHEE, “Development of an Amphiphilic Resin-Dispersion of Nanopalladium Catalyst: 

Design, Preparation, and Its Use in Aquacatalytic Hydrodechlorination and Aerobic Oxidation,” J. Organomet. Chem. 692, 

420–427 (2007).

M. KIMURA and Y. UOZUMI, “Development of New P-Chiral Phosphorodiamidite Ligands Having a Pyrrolo[1,2-

c]diazaphosphol-1-one Unit and Their Application to Regio- and Enantioselective Iridium-Catalyzed Allylic Etherification,” J. 

Org. Chem. 72, 707–714 (2007).

Y. M. A. YAMADA, H. GUO and Y. UOZUMI, “Tightly Convoluted Polymeric Phosphotungstate Catalyst: An Oxidative 

Cyclization of Alkenols and Alkenoic Acids,” Org. Lett. 9, 1501–1504 (2007).

M. MINAKAWA, K. TAKENAKA and Y. UOZUMI, “Pd Pincer Complex as a Probe to Index the Coordination Ability of 

Various Ligands,” Eur. J. Inorg. Chem. 1629–1631 (2007).

Y. M. A. YAMADA and Y. UOZUMI, “Development of a Convoluted Polymeric Nanopalladium Catalyst: a-Alkylation of 

Ketones and Ring-Opening Alkylation of Cyclic 1,3-Diketones with Primary Alcohols,” Tetrahedron 63, 8492–8498 (2007).

Y. UOZUMI, “Asymmetric Allylic Substitution of Cycloalkenyl Esters in Water with an Amphiphilic Resin-Supported Chiral 

Palladium Complex,” Pure Appl. Chem. 79, 1481–1489 (2007).
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B-2)	国際会議のプロシーディングス

Y. UOZUMI, Y. M. A. YAMADA, T. BEPPU, N. FUKUYAMA, M. UENO and T. KITAMORI, “Instantaneous Carbon–Carbon 

Bond Formation Using a Microchannel Reactor with a Catalytic Membrane,” The Proceedings of μTAS 2007 Conference, 1, 

625–627 (2007).

B-3)	総説、著書

魚住泰広, 「両親媒生高分子触媒を用いる水中での有機合成」, 固定化触媒のルネッサンス, シーエムシー出版, 22–38 (2007).

魚住泰広, 「ピンサー型錯体触媒の新展開」, ファインケミカル , シーエムシー出版, 36, 6, 49–57 (2007).

B-4)	招待講演

魚住泰広, 「高分子担持遷移金属触媒の新展開：理想の化学変換を目指して」, 日本化学会北海道支部, 函館, 2007年 1月.

魚住泰広, “Heterogeneouss Aquacatalytic Reactions toward Ideal Chemical Process,” 愛媛大学応用化学科シンポジウム, 松山, 

2007年 2月.

Y. UOZUMI, “Heterogeneous Aquacatalytic Organic Reactions with Amphiiphilic Polymer-Supported Transition Metal 

Complexes and Nanoparticles,” マックスプランク研究所セミナー , Mülheim (Germany), February 2007.

Y. UOZUMI, “Heterogeneous Aquacatalytic Organic Reactions with Amphiiphilic Polymer-Supported Transition Metal 

Complexes and Nanoparticles,” ユトレヒト大学化学科セミナー , Utrecht (Netherlands), February 2007.

Y. UOZUMI, “Heterogeneous Aquacatalytic Organic Reactions with Amphiiphilic Polymer-Supported Transition Metal 

Complexes and Nanoparticles,” デルフト大学化学科セミナー , Delft (Netherlands), February 2007.

魚住泰広, 「高分子担持ナノ金属粒子触媒の創製と機能開発」, 大学共同利用機関連携による新技術説明会, 東京, 2007年３

月.

Y. UOZUMI, “Development of Polymeric Catalysts Realizing Fine Chemical Synthesis in Water,” GSC-AON2007, Tokyo, 

March 2007.

Y. UOZUMI, “Heterogeneous Aquacatalytic Organic Reactions with Amphiiphilic Polymer-Supported Transition Metal 

Complexes and Nanoparticles,” カールスバーグ研究所セミナー , Copenhagen (Denmark), March 2007.

Y. UOZUMI, “Heterogeneous Aquacatalytic Organic Reactions with Amphiiphilic Polymer-Supported Transition Metal 

Complexes and Nanoparticles,” チャールス大学有機化学科セミナー , Prague (Czech Republic), March 2007.

魚住泰広, 「シナジスティック機能を発現する遷移金属触媒の開発」, 日本化学会第８７回春季大会, 大阪, 2007年３月.

魚住泰広, 「理想科学プロセスを実現する触媒創製：高機能性不均一触媒の開発研究」, 日本化学会第８７回春季大会, 大阪, 

2007年 3月.

Y. UOZUMI, “Hterogeneous aquacatalytic asymmetric synthesis with polymeric palladium complexes,” GSC-3 SYMPOSIUM 

3rd international Conference on Green and Sustainable Chemistry, Delft (Netherlands), July 2007.

山田陽一, “Instantaneous Carbon–Carbon Bond Formation Using a Microchannel Reactor with a Catalytic Membrane,” ボトム

アップ若手の会第２回研究会, つくば, 2007年７月.

山田陽一, 「微小空間系不均一触媒システムの構築」, 第２回Shibasaki セミナー , 東京, 2007年 7月.

山田陽一, 「自己組織化金属高分子触媒の創製と有機合成化学への応用」, 大阪大学基礎工学部講演会, 大阪, 2007年８月.
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B-5)	特許出願

PCT-JP2007-053583, 「マイクロリアクター」, 魚住泰広、山田陽一、福山尚志、別府朋彦、北森武彦、上野雅晴, 2007年.

B-6)	受賞、表彰

魚住泰広, 有機合成化学協会研究企画賞 (1992).

魚住泰広, 日本薬学会奨励賞 (1997).

山田陽一, 日本薬学会奨励賞 (2005).

魚住泰広, 第６回グリーン・サスティナブル・ケミストリー賞、文部科学大臣賞 (2007).

魚住泰広, 平成１８年度日本化学会学術賞 (2007).

B-7)	学会および社会的活動

学協会役員、委員

地球環境産業技術研究機構（RITE）技術評価分科会委員会 (2002–2004).

コンビナトリアル・ケミストリー研究会代表幹事 (1998– ).

有機合成化学協会支部幹事 (1998– ).

学会の組織委員

名古屋メダル実行委員 (2000– ).

International Conference on Organic Synthesis 実行委員 (2002–2004).

IUPAC meeting “Polymer in Organic Chemistry 2006” 実行委員 (2004–2006).

OMCOS 14 組織委員 (2006–2007).

触媒学会創設５０周年記念国際シンポジウム組織委員 (2007– ).

文部科学省、学術振興会等の役員等

日本学術振興会第 116委員会委員 (1998– ).

日本学術振興会科学研究費補助金第一次審査員 (2002–2007).

科学振興調整費審査委員 (2003–2004).

振興調整費「新機能材料開発に資する強磁場固体ＮＭＲ」研究運営委員 (2004–2007).

学会誌編集委員

日本化学会速報誌編集委員 (2001–2002).

SYNLETT 誌アジア地区編集主幹 (2002– ).

Tetrahedron Asymmetry 誌アドバイザリ－ボード (2002– ).

SYNFACTS 誌寄稿委員 (2005– )（山田陽一）.

その他

科学技術振興機構CREST 研究「水中での精密分子変換を実現するナノ遷移金属触媒創製」, 研究リーダー (2002–2007).

理化学研究所研究チームリーダー (2007– ).

B-8)	大学での講義、客員

鳥取大学, 非常勤講師.
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九州大学, 客員教授.

総合研究大学院大学物理科学研究科, 「錯体触媒講義」, 2007年 12月17日–18日.

B-9)	学位授与

荒川孝保, 「両親媒性PS-PEG 担持白金族触媒による水中高機能性触媒の開発」, 2007年 3月, 博士（理学）.

B-10)外部獲得資金

基盤研究(B)（展開研究）, 「水中での触媒的有機合成プロセス：環境負荷物質のゼロエミッション化」, 魚住泰広 (1999年–

2001年).

基盤研究(B)（一般研究）, 「水中有機合成を実現する両親媒性固相担持触媒の開発」, 魚住泰広 (1999年–2000年).

特定領域研究（公募：領域番号 283）, 「触媒的不斉ワッカー反応」, 魚住泰広 (1999年–2001年).

特別研究員奨励費, 「高効率アリル位不斉酸化を実現する錯体触媒の開発研究」, Heiko Hocke (2000年–2001年).

特定領域研究（公募：領域番号 412）, 「高い不斉誘起能を持つ新規複素環ユニット開発」, 魚住泰広 (2001年–2003年).

特定領域研究（計画：領域番号 420）, 「完全水系中での遷移金属触媒反応場」, 魚住泰広 (2002年–2005年).

基盤研究(A)（一般研究）, 「水中で機能する高分子分散型複合金属ナノ触媒の創製」, 魚住泰広 (2003年–2006年).

特定領域研究（計画：研究項目番号A03）, 「理想化学変換プロセスを実現する新しい水中機能性個体触媒の開発」, 魚住泰広 

(2006年–2009年).

受託研究（ＲＩＴＥ）, 「優秀研究企画」, 魚住泰広 (2001年–2002年).

受託研究（マイクロ化学プロセス組合：NEDO・再委託）, 魚住泰広 (2002年–2004年).

受託研究（日本化学会：科学振興調整費・再委託）, 魚住泰広 (2000年).

受託研究（第一製薬）, 魚住泰広 (2001年–2002年).

受託研究（科学技術振興機構）, 魚住泰広 (2003年–2004年).

奨学寄付金（日産化学）, 「新規有機合成手法開発研究助成」, 魚住泰広 (2000年–2006年).

奨学寄付金（ゼリア新薬）, 「学術研究助成」, 魚住泰広 (2000年–2001年).

奨学寄付金（クラレ）, 「学術研究助成」, 魚住泰広 (2000年–2001年).

奨学寄付金（高砂香料）, 「不斉合成触媒開発研究助成」, 魚住泰広 (2000年–2005年).

奨学寄付金（和光純薬）, 「学術研究助成」, 魚住泰広 (2000年).

奨学寄付金（旭硝子財団）, 「学術研究助成」, 魚住泰広 (2000年–2001年).

奨学寄付金（上原記念生命科学財団）, 「学術研究助成」, 魚住泰広 (2001年).

奨学寄付金（住友財団）, 「基礎科学研究助成」, 魚住泰広 (2001年).

研究奨励金（東レ財団）, 「科学研究助成」, 魚住泰広 (2002年).

科学技術振興機構CREST 研究, 「水中での精密分子変換を実現するナノ遷移金属触媒創造」, 魚住泰広 (2002年–2007年).

若手研究(B), 「高活性な相間移動固相触媒の創製と有機合成反応への展開」, 山田陽一 (2002年).

若手研究(B), 「高分子マトリックス化金属固相触媒の創製」, 山田陽一 (2004年–2007年).

留学助成金（上原生命科学記念財団）, 「海外留学助成金」, 山田陽一 (2003年).

奨学寄付金（上原記念生命科学財団）, 「学術研究助成」, 山田陽一 (2005年).
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C)	 研究活動の課題と展望

数年前にゼロからのスタートを切った精密有機分子変換反応のaqueous-switching，heterogeneous-switching の試みも十分な

成果と蓄積を得て，現時点では高度な立体選択機能を合わせ持った触媒の開発に至り，さらには数段階の炭素－炭素結合

形成を経る多段階有機合成の全工程・全操作を有機溶剤を全く用いずに実現しつつある。その過程で従来の有機合成手法

では獲得し得ない疎水性相互作用に立脚した新規な反応駆動概念を提案することができた。今後さらに基礎科学的論証を

重ねる予定である。

またナノパラジウム粒子の高分子マトリクス内での発生・分散と固定化に成功し，アルコール酸化やハロゲン化芳香族の脱

ハロゲン反応など，グリーン化学の中心課題を解決しつつある。他の金属種に適用範囲を拡張しつつある。さらにメソポーラ

スシリカ担持分子性遷移金属錯体，金属架橋高分子の自己集積触媒を開発に注力しつつあり，マイクロ流路内の層流界面

での自己集積錯体触媒膜の創製に成功した。

独自に開発した高立体選択的不斉ユニットであるpyrroloimidazolone 骨格ならではの有効な利用を推進しつつあり，上述の水

中不斉触媒プロセスの達成に加えて，新しいピンサー型錯体触媒の設計・開発に至っている。その過程で見いだしたリガン

ド導入法によるピンサー錯体構築は従来の種々のピンサー型錯体調製と全く異なる錯体形成経路を経ることから，従来法で

は合成困難であった立体規制に富むピンサー型錯体の自在調製に道筋をつけた。発展に注力したい。

現時点では競争的研究資金の獲得も順調であり，研究設備などは充足している。大学院生ならびに博士研究員の確保も問

題ない。しかし２００７年にCREST 研究が終了したことから，今後の研究環境・活力を維持する上で今こそ従来以上の学術

成果の達成こそが重要である。
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錯体物性研究部門

田　中　晃　二（教授）（1990 年 3 月 16 日着任）

A-1)	専門領域：錯体化学

A-2)	研究課題：

a)	金属錯体を触媒とする二酸化炭素の多電子還元反応

b)	水およびアミン配位子の酸化的活性化による新規酸化反応活性種の創造

c)	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反応系の開発

A-3)	研究活動の概略と主な成果

a)	二酸化炭素由来の Ru–CO 結合のカルボニル炭素に連続して二つのヒドリド供給が可能な Ru 錯体の合成に成功し

た。

b)	Ru- アンミン錯体からのプロトン解離による Ru- アミノラジカル錯体の生成を証明し，アミノラジカル錯体を活性

種とするアルコール酸化反応を見出した。

c)	電気化学的に 2 電子 1 プロトンの酸化還元反応が可能な配位子の合成により，単核の Ru 錯体の 2，4，6 電子移動

を伴う光化学的多電子酸化還元反応が可能となった。

B-1)	学術論文

H. OHTSU, S. TAKAISHI, K. IMAMURA, A. ISHII, K. TANAKA, M. HASEGAWA and M. YAMASITA, “Remarkable 

Functions of Long-Chain Alkyl Groups in Halogen-Bridged Nickel(III) Nanowire Complexes,” Eur. J. Inorg. Chem. 4425–4428 

(2007).

H. TANNAI, T. KOIZUMI, T. WADA and K. TANAKA, “Electrochemical and Photochemical Behavior of a Ruthenium(II) 

Complex Bearing Two Redox Sites as a Model for the NAD+/NADH Redox Couple,” Angew. Chem., Int. Ed. 46, 7112–7115 

(2007).

Y. MIYAZATO, T. WADA, J. MUCKERMAN, E. FUJITA and K. TANAKA, “Generation of Ru(II)–Semiquinone–Anilino 

Radical through Deprotonation of Ru(III)–Semiquinone–Anilido Complex,” Angew. Chem., Int. Ed. 46, 5728–5730 (2007).

D. POLYANSKY, D. CABELLI, J. MUCKERMAN, E. FUJITA, T. KOIZUMI, T. FUKUSHIMA, T. WADA and K. 

TANAKA, “Photochemical and Radiolytic Production of an Organic Hydride Donor with a RuII Complex Containing an NAD+ 

Model Ligand,” Angew. Chem., Int. Ed. 46, 4169–4172 (2007).

H. TANNAI, T. KOIZUMI and K. TANAKA, “Palladium(II) Complexes Bearing the Terpyridine-Type Tridentate Ligand 

with Benzo[b]-1,5-naphthyridin-2-yl groups,” Inorg. Chim. Acta 360, 3075–3082 (2007).

K. TSUTSUI, T. KOIZUMI, K. TANAKA and H. HAYASHI, “Anion-Dependent Selective Formation of Intermolecular 

Non-Covalent Bonds,” J. Mol. Struct. 829, 168–175 (2007).
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B-4)	招待講演

K. TANAKA, “Oxidation of Alcohols Aimed at Power Generation from Chemical Energy in Homogeneous Reactions,” 233rd 

ACS National Meeting, Chicago (U.S.A.), March 2007.

K. TANAKA, “Ru–oxyl and –aminyl Radical Complexes Generated through the acid-base equilibrium of Ru–aqua and –amine 

Comlexes,” Seminar at Brookhaven National Laboratory, New York (U.S.A.), March 2007.

K. TANAKA, “Generation of Ru–Oxyl and –aminyl Radical Complexes Aimed at Energy Converter from Chemical energy to 

Electrical One,” Japan-US Joint Symposium on Chemistry of Coordination Space, Northwester University, Chicago (U.S.A.), 

June 2007.

K. TANAKA, “Photochemical and Electrochemical Behavior of Ruthenium(II) Complexes having the Function of Biological 

NAD+/NADH Redox Couple,” The First Asian Conference of Coordination Chemistry, Okazaki Conference Center, July–August 

2007.

K. TANAKA, “Oxidation of Alcohols Catalyzed by Ru-aminyl Radical Complexes Aimed at Energy Converter,” Bioinorganic 

and Oraganometallic Perspectives in Activation of Small Moleculaes, Okazaki Conference Center, November 2007.

田中晃二, 「エネルギーサイクルと人工光合成とについて」, 知財フェスタ in 大阪, 高津ガーデン, 2007年 11月.

田中晃二, 「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による還元的炭素−水素結合生成と酸化的開

裂反応」, 九州大学大学院理学研究科セミナー , 2007年 3月.

田中晃二, 「持続可能な社会の構築を目指した金属錯体による化学エネルギーと電気エネルギーの相互変換」, 錯体化学若手

の会, 京都大学, 2007年 12月.

B-6)	受賞、表彰

日本化学会学術賞 (1999).

B-7)	学会および社会的活動

学協会役員、委員

地球環境関連研究動向の調査化学委員会委員 (1990–1993).

錯体化学会事務局長 (1990– ).

科学技術振興事業団・戦略的基礎研究「分子複合系の構築と機能」の研究代表者 (2000–2005).

学会の組織委員

第３０回錯体化学国際会議事務局長 (1990–1994).

第８回生物無機化学国際会議組織委員 (1995–1997).

第１回アジア錯体会議計画委員 (2006–2007).

文部科学省、学術振興会等の役員等

日本学術会議連携会員 (2006– ).

日本化学会錯体・有機金属ディビジョン主査 (2006– ).

日本学術振興会学術センター・化学調査班委員 (2007– ).

研究員等審査会専門委員 (1995–1996).

学術審議会専門委員（科学研究費分科会） (1992–1994, 2003– ).
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文部省重点領域研究「生物無機化学」班長 (1992–1994).

日本学術振興会特別研究員等審査会専門委員 (1996–1997, 2001– ).

次世代研究探索研究会・物質科学系委員会委員 (1997).

社団法人近畿化学協会評議員 (1999–2006).

NEDO 技術委員 (2001–2002).

その他

総合研究大学院大学先導科学研究科構造分子科学専攻長 (2005–2008).

B-10) 外部獲得資金

戦略的創造研究推進事業CREST, 「化学エネルギー変換素子の構築」, 田中晃二 (2001年度–2005年度).

基盤研究(A), 「電気エネルギー貯蔵のための二酸化炭素の多電子還元反応」, 田中晃二 (2005年度–2007年度).

特定領域研究, 「化学エネルギー変換のための新規酸化反応活性種の創造」, 田中晃二 (2007年–2008年).

C)	 研究活動の課題と展望

遷移金属上での一酸化炭素と求核試薬との反応は有機合成の最も重要な素反応の一つである。二酸化炭素は金属−h1−

CO2錯体を形成させると速やかに金属−CO 錯体に変換可能であるが，二酸化炭素還元条件下では金属−CO 結合の還元

的開裂が起こりCO が発生する。したがって，二酸化炭素を有機合成のC1源とするためにはCO2由来の金属−CO 結合を開

裂させることなく各種の試薬と反応させる方法論の開発にかかっている。還元型の配位子をCO2還元の電子貯蔵庫として使

用するのみならず金属−CO 結合へのヒドリドの供給により，金属−CO 結合の還元を目指している。さらにCO2 の多電子還

元反応は，電気エネルギーから化学エネルギーへの変換手段としても大きな期待がかけられる。

アコおよびアミノ金属錯体からのプロトン解離で生じる負電荷を用いて配位子の還元反応を引き起こさせると，オキシルおよ

びアミニルラジカルを有する金属錯体の生成が可能となる。それらの金属錯体を触媒とする有機化合物の酸化反応を行うこ

とで，化学エネルギーから電気エネルギーへのエネルギー変換を目指している。



研究領域の現状　265

川　口　博　之（准教授）（2000 年 5 月 1 日着任）

A-1)	専門領域：錯体化学

A-2)	研究課題：

a)	多座配位子の錯体化学

b)	金属錯体による小分子活性化

A-3)	研究活動の概略と主な成果

a)	これまで直鎖状に連結した３座フェノキシド配位子を用いた前周期遷移金属ヒドリド錯体の合成を行ってきた。本

年度は直鎖型から三脚型にフェノキシド基を配列した多座配位子を用いた錯体合成を行った。三脚型配位子を用い

ることにより，これまで単離が困難であった金属錯体の構造および反応性を明らかにした。

b)	三脚型配位子をもつヒドリド錯体が窒素分子と容易に反応し，窒素−窒素３重結合の切断を伴い，ニトリド錯体を

与えることを見いだした。

c)	アダマンチル基をオルト位に導入した嵩高いフェノキシド配位子を用いて，通常では合成が困難な低原子価錯体の

前駆体となりうる錯体の合成に成功した。

B-1)	学術論文

D. ZHANG, H. AIHARA, T. WATANABE, T. MATSUO and H. KAWAGUCHI, “Zirconium Complexes of the Tridentate 

Bis(aryloxide)-N-Heterocyclic-Carbene Ligand: Chloride and Alkyl Functionalized Derivatives,” J. Orgnanomet. Chem. 692, 

234–242 (2007).

M. KONDO, Y. IRIE, M. MIYAZAWA, H. KAWAGUCHI, S. YASUE, K. MAEDA and F. UCHIDA, “4,4’-Oxybis(benzoate) 

Building Ligands: Construction of Coordination Polymers with Heteroorganic Bridges,” J. Orgnanomet. Chem. 692, 136–141 

(2007)

T. KOMURO, H. KAWAGUCHI J. LANG, T. NAGASAWA and K. TATSUMI, “[MoFe3S4]3+ and [MoFe3S4]2+ Cubane 

Clusters Containing a Pentamethylcyclopentadienyl Molybdenum Moiety,” J. Orgnanomet. Chem. 692, 1–9 (2007).

G. WU, Y. WANG, X. -F. WANG, H. KAWAGUCHI and W. -Y. SUN, “Synthesis and Crystal Structure of Mn(II) and Zn(II) 

Complexes with 1,3,5-Tris(carboxymethoxyl)benzene Ligand,” J. Chem. Crystallogr. 37, 199–205 (2007).

L. -Y. KONG, X. -H. LU, Y. -Q. HUANG, H. KAWAGUCHI, Q. CHU, H. -F. ZHU and W. -Y. SUN, “Unusual One-

Dimensional Branched-Chain Structures Assembled by a Novel Imidazole-Containing Tripodal Ligand with Cadmium(II) Salts 

and Their Fluorescent Property,” J. Solid State Chem. 180, 331–338 (2007).

Y. SHICHIBU, Y. NEGISHI, T. WATANABE, N. K. CHAKI, H. KAWAGUCHI and T. TSUKUDA, “Biicosahedral Gold 

Clusters [Au25(PPh3)10(SCnH2n+1)5Cl2]2+ (n = 2–18): A Stepping Stone to Cluster-Assembled Materials,” J. Phys. Chem. C 111, 

7845–7847 (2007).

T. MATSUO and H. KAWAGUCHI, “Anisole–Diphenoxide Ligands and Their Zirconium Dichloride and Dialkyl Complexes,” 

Inorg. Chem. 46, 8426–8434 (2007).
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F. AKAGI, T. MATSUO and H. KAWAGUCHI, “Dinitrogen Cleavage by a Diniobium Tetrahydride Complex: Formation of 

a Nitride and Its Conversion to Imide Species,” Angew. Chem., Int. Ed. 46, 8778–8781 (2007).

B-6)	受賞、表彰

川口博之, 錯体化学研究会研究奨励賞 (1996).

B-7)	学会および社会的活動

学協会役員、委員

錯体化学会理事 (2006–2007).

学会の組織委員

第一回アジア錯体化学会議事務局 (2007).

学会誌編集委員

錯体化学会誌 (2007).

B-10)外部獲得資金

徳山科学技術振興財団研究助成, 「キュバン型金属−硫黄クラスターの高度集積化」, 川口博之 (2001年).

若手研究(A), 「架橋型フェノキシド配位子をもつ金属錯体による小分子活性化」, 川口博之 (2002年–2004年).

特定領域研究(2), 「多座フェノキシド配位子を用いた錯体反応場の構築と小分子活性化」, 川口博之 (2003年).

特定領域研究(2), 「多座アリールオキシド配位子を用いた錯体反応場の構築」, 川口博之 (2004年–2005年).

特定領域研究, 「多座配位子による配位空間制御に基づく反応活性高分子錯体の設計と機能化」, 川口博之 (2005年).

基盤研究(B), 「電子欠損型ヒドリド錯体の合成と機能」, 川口博之 (2006年–2008年).

特定領域研究, 「前周期遷移金属相乗系錯体の創製と小分子活性化」, 川口博之 (2006年–2009年).

C)	 研究活動の課題と展望

金属錯体を反応場とした窒素分子，一酸化炭素，二酸化炭素等の反応性の乏しい無機小分子の新しい変換反応をこれまで

に見いだしてきた。本年度は，これらの反応に於ける中間体の単離を目指し研究を進めてきたが，達成できずにいる。配位子

の設計等を検討し，反応活性種の単離，同定を通して，小分子活性化の機構を明らかにしたい。
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