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７．点検評価と課題

昨年度に引き続き Graham Fleming 教授（Univ. California, Berkeley, USA）と柳田敏雄特任教授（阪大）に研究顧問

をお願いし，所全体の研究評価，研究体制についての提言を戴いた。

特に今年は法人化２期目の最終年度に当たり，齋藤軍治教授，増原宏教授，廣田襄教授 , 研究顧問の柳田敏雄教授，

さらに諸熊奎治教授，増田秀樹教授の６名の先生⽅に５月はじめの４日間，ヒヤリング，研究現場の視察などを実施し，

分子科学研究所の活動の評価をして戴いた。

Graham Fleming 教授は光化学研究の世界的リーダーであり，元 UC，Berkeley 校の研究担当副学長である。２０１５

年１０月上旬に Fleming 教授（研究顧問）が３日間にわたり来所し，この６年間を通じて同氏から頂いた研究⽅向，

またその実施についての提言などがいかに反映されたかについて検証して戴いた。

また１１月中旬には英国ケンブリッジ大学の Wales 教授によって理論研究グループを中心にヒヤリングが実施され，

各グループの研究内容の評価とともに，研究所の全体的運営に関する貴重な提言も戴いた。

（大峯　巖）
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7-1　運営顧問による点検評価
分子科学研究所・外部評価報告書
評価委員名（代表的な肩書）. ：各担当領域

齋藤軍治（京大名誉教授） ：協奏分子，物質，ナノプラット事業

廣田　襄（京大名誉教授） ：光，協奏分子，物質，および，全体のまとめ

増原　宏（阪大名誉教授） ：光，協奏分子

増田秀樹（名工大名誉教授） ：生命・錯体，協奏分子，統合バイオ

諸熊奎冶（分子研名誉教授） ：協奏分子，理論・計算

柳田敏雄（阪大名誉教授） ：協奏分子，統合バイオ

ヒアリング実施日：２０１５年５月１１日〜１３日（３日間）

7-1-1　分子研全体の評価
(1)　まえがき

分子科学研究所は化学と物理の学際領域である分子科学における大学共同利用研究所として１９７５年にスタート

し，創立以来豊かな研究費と整備された装置に支えられて多くの優れた成果を生み出して国際的に評価される分子科

学研究のセンターとして機能してきた。現在でも論文引用度指数などに示されるようにその研究成果は国際的に見て

高い水準を維持している。人材育成の面では，物理化学分野を中心に我が国の大学における研究・教育のリーダーと

して活躍する人材を多数輩出して我国における分子科学の発展に大きく貢献した。しかし，創立から４０年が経ち，

分子科学および分子科学を取り巻く状況と大学における研究環境も大きく変化した。分子科学の領域は現在では生命

科学，物質科学を含む分子に関わる広範な領域と関わりを持つ分野に広がっている。このような変化に対応して，分

子研では２００７年に従来の６研究系（理論，電子構造，分子構造，分子集団，極端紫外光，相関）を３領域（理論・

計算，光，物質）に大綱化し，さらに第４領域として生命・錯体の研究領域を創出した。２０１３年からは大峯所長のリー

ダーシップのもと，意欲的な新構想に取り組み，ナノサイエンスセンターを見直して，第５の研究領域として新たな

分野創成を目指す「協奏分子システム研究センター」を発足させ，それを補完するメゾスコピック系の時間変化を追

求する極限的な計測の研究センターの設立も構想されている。これらの新構想は極めて意欲的で興味深いものであり，

今後の展開に大きな期待がもたれる。

分子研は国際的な中核共同研究センターとして，国内外の分子科学研究を先導するとともに，生命科学・天文科学

などを含む，分子が関与する広範な関連分野の研究者と共同して科学の新たな研究領域を創出する任務をもつ。創立

以来，国際研究拠点として様々な取組をして研究のグローバル化を先導してきたが，この面でのリーダーシップを維

持するにはさらなる努力が必要であろう。

人事政策の面では，分子研では創立以来研究系の教授，准教授は完全独立で，助教を含めて内部昇格なしの人事政

策を採用してきた。これは従来の日本の大学の慣行を打破した画期的な政策で，大きな成果をあげてきたと評価され

る。これにより分子研における人事の高い流動性を保持するだけでなく，大学における人事の流動性を促進するのに

大きく貢献してきた。また，新たな試みとして２０１１年からは２７〜３０歳の研究者をターゲットに若手独立フェロー

制度をスタートさせるなど，新たな頭脳循環型の人材育成を含む改革に取り組んでいる。

一⽅で，大学院生が少なく，各研究グループの規模が小さいために研究活動を大きく展開することが難しいという
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問題をずっと抱えてきた。国内，国際的にますますグローバル化が進展し競争が激化する環境の中で，いかにして分

子研が国際研究拠点としての卓越性を維持して発展できるであろうか。本評価では，とくに新しい制度とその取組み，

および個別分野について点検・評価し，将来のあり⽅について提言する。

(2)　新しい制度と取組について

①　若手独立フェローについて

アメリカなどでは，学位取得後の若手研究者が２０代の後半に独立して自分の研究室を持って独自の発想で研究を

行って大きな成果をあげてきた例が良く知られている。従来の日本の講座制のもとでは若手が独自に自分の研究プロ

グラムを展開することは一般には難しかった。分子研では以前から准教授が独立して研究できる環境を作ってきたが，

２０１１年から５年任期の特任准教授として「若手独立フェロー」の新しい制度をスタートさせ，博士号取得後２年以内，

あるいは海外の博士研究員でとくに将来性が期待され，独自の着想で新しい分子科学を切り拓く意欲のある若手研究

者を採用した。このシステムは日本では画期的な試みで高く評価される。現在３名の若手独立フェローが協奏分子シ

ステム研究センターに在任しているが，いずれも将来が期待される非常に優れた研究者であり，この制度が良く機能

して大きな成果が得られることを期待する。

②　新しい研究領域「協奏分子システム研究センター」について

分子研は２０１３年に従来の，理論・計算分子科学，光分子科学，物質分子科学，生命・錯体分子科学の４つの研究

領域を基礎として，次世代分子科学の新分野の創成を目指して，４領域にまたがる協奏分子システム研究センターを

発足させた。これは，“豊かな自然において多様な物質循環，エネルギー変換を司る「分子の知恵」を学び，卓越し

た機能をもつ分子系を創成する”ことを目指すもので，その中心に２つのセンターを構想した。一つは卓越した機能

をもつ協奏的分子系の創成を目指すセンター CIMoS（Research Center of Integrative Molecular Systems）で，もう一つ

はメゾスコピック系の時空間変化を追求する極限的な計測を開発するセンターである。発足以来 CIMoS を中心に意

欲的な人事や分野間の連携を目指した新しい取り組みを行って，すでに相当な成果をあげている。具体的な成果や懸

念される点などに関しては個別研究領域の評価の項で論じるが，これまでの経過は今後の発展に大きな期待を抱かせ

るものである。

(3)　課題と提言

①　分子研の visibility と将来に関して

分子研の visibility が低下して求心力が弱くなってきているという指摘がある。これに関しての受け止め⽅は分野に

よって異なる。一般論としては，分子研創立当時と比べて大学の研究環境が相対的に良くなったこともあって，研究

施設等で整備されている，限られた最先端設備を使った研究を除いては分子研でなければできない研究が少なくなり，

マンパワーの問題もあって国内では分子研の魅力が薄れたことは否めないであろう。しかし現在でも国際的にみて非

常にレベルの高い visible な研究も多く行われている。重要なことは，分子研の持つ利点を生かして新しい分子科学を

創造し，真に国際的な分子科学のセンターとしての役割を果たすにはどうすべきかである。今回の評価では，大峯所

長のリーダーシップのもとに次代の分子科学創成のための新プログラムのスタートが切られ，新しい研究の芽が育ち

つつあることが実感された。これを今後大きく育てることが重要であろう。
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②　マンパワー，研究グループの規模の問題

これまでの外部評価において常に指摘されてきた課題の一つは，分子研では大学院生が少なく，研究グループが小

さいために研究活動が限られるという問題である。この問題の深刻さは分野によって異なり，新物質の合成に依存す

る物質分子科学や生命・錯体分子科学の分野でとくに大きい。期待されて着任した若手教授が短期間で大学に移る例

がしばしば見られるのは主としてこの問題に起因している。１９８８年に総研大が開学した当初は，大学に比べて恵ま

れた研究環境に惹かれて分子研での研究を志す優秀な学生も比較的多く，総研大は多くの人材を育てることにも成功

した。しかし，大学院重点化や大学法人化以後，大型機器の導入などで大学の研究環境は整備され，この面での分子

研の優位は失われた。また，大学院生確保のための競争が激化し，大学生の学力低下の一般的傾向もあって，総研大

が優秀な院生を確保することが次第に難しくなっている。分子研では多くの学生，研究者を擁して活発な研究活動を

行っているグループもあるが，規模が小さい研究グループが多い。この問題をいかにして克服すべきであろうか。各

グループの基本構成を助教２名，あるいは助教１名，博士研究員１名にしたり，海外から選抜した優秀な院生をイン

ターンシップとして半年程度，研究に従事させたり，近隣の大学から院生を１年程度，特別共同利用研究員（受託院生）

として受け入れたりするなどの努力も見られるが，知恵を絞ってさらなる改善を図ってほしい。ありきたりの提言で

あるが，以下のような点での一層の努力を望む。

・ 大型の競争的資金を獲得し，優れた研究の魅力によって国内および海外から若手研究者（PD），学生を多く集める

努力をもっとする。

・ JSPS のプログラムなどを利用して外国人 PD を増やす努力をする。また，懇意な外国人研究者を通じて優秀な外国

人学生・PD を増やすように努める。これは国際交流の点からも望ましいことである。

・ 学生の多くいる大学との兼務（兼担）あるいは共同研究で，研究グループを大きくする努力をする。

③　人事に関して

a)　内部昇格禁止の⽅針に関して

原則として内部昇格を禁止してきた人事⽅針は前述したように大きな成果をあげてきた。しかし今後もこの⽅針を

続けるべきかに関しては，意見の分かれるところである。外国人運営顧問からは，しばしばこの⽅針に疑問が出され

てきた。分子研は単独の研究所ではなく，大学と連携して絶えず新しい分野を創り出し，優秀な研究者を生み出し育

成した後に大学に送り出すための頭脳循環拠点であることを考慮すると，続けることが望ましいとする意見は強いが，

分子研を取り巻く環境も変化しており，研究所としての卓越性を維持するためには考え直す必要があるとする意見も

ある。内部昇格がないので転出を前提に研究計画や自己のキャリアーの将来を考えざるを得ず，若手が長期的な視野

に立った意欲的な研究や，分子研の将来に関わる問題に責任を持って取り組む事が難しくなるとの指摘もある。これ

までも UVSOR の加速器グループの場合のように特別な場合には内部昇格もあったが，厳密な審査を経て内部昇格を

認める柔軟な⽅針を含め，将来を見据えた⽅針の慎重な検討が望まれる。

b)　女性・外国人研究者に関して

国際的な研究機関を目指しながら，常勤教員の外国人研究者が２人というのは問題ではなかろうか。もっと優秀な

外国人研究者を獲得する努力が必要であろう。また，女性の研究者の数も極めて少ない。もともと分子科学分野の女

性研究者の数が少ない現状を無視して数だけを論じるのは問題であろうが，政策的にもまず数を増やすのが先決であ

るとの意見もある。外国人および女性研究者を増やすための積極的な⽅策を検討して頂きたい。
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④　国際協力と交流に関して

分子研は国際研究拠点としてグローバル化を実現するため，創立以来様々な努力を重ねてきた。最近では，国際若

手招聘プログラム，国際インターンシップ，研究集会の国際化強化，国際諮問委員会制度の発足など，新しい試みに

取り組んできた。分子研が分子科学における世界のセンターになるためには，国際的な頭脳・人材の相互交流のさら

なる強化が必須であり，それに関しては２０１３年度の評価において，具体的な提案がされている（分子研リポート 

２０１３）。国際的な活動の強化のためには，外国人研究者へのきめ細かな対応や国際共同研究のコーディネーターとし

ての役割など多くのサポートの仕事がある。分子研では最近導入された URA 制度をいち早く利用して対応を始めて

おり，この面では改善が進んでいる。しかし，国際活動の強化のための最大の問題点は，分子研との共同研究を希望

する外国人研究者の数が十分でないという問題である。分子研の研究者は自分の研究に忙しく国際活動までなかなか

手が回らないのが現状であろうが，運営上の工夫などでこの問題をできるだけ改善するよう望みたい。

7-1-2　個別研究領域の評価
(1)　光分子科学研究領域

①　全体的な評価

光分子科学研究領域のカバーする分野は，光源開発と光計測・制御の二つに大別される。光源開発ではコヒーレン

ト放射光源と広い波長範囲のレーザー光源，超短パルスレーザー光源の開発と応用研究が，光計測・制御では，量子

ダイナミクスのコヒーレント制御，ナノ物質の光学イメージング・光制御，真空紫外光・Ｘ線による励起分子ダイナ

ミクス，無機・有機固体の新規物性に関わる電子状態の解明が行われてきた。これらの研究分野はいずれも光分子科

学における重要で先端的な研究分野であり，国際的にも競争の激しい分野である。分子研の光分子科学研究領域の研

究者は極めて優秀で，プラズモンを駆使したレーザー顕微鏡化学，アト秒レーザー化学，マイクロチップレーザーや

セラミックレーザーの開発，UVSOR を利用する溶液中化学反応の研究など，それぞれ特色あるテーマを選んでレベ

ルの高い研究を行ってきた。出版，論文，受賞，招待講演の実績，最近の外国人運営顧問による点検評価などに示さ

れるように，国際的に高く評価される業績をあげてきている。

②　個別評価

全体としてこの分野の研究者は個人として優れた研究者が多いと高く評価する。説明を受けたグループについて特

に印象に残った点をあげる。

大森グループ

大胆な発想でアト秒領域の量子エンジニアリング技術を開発し，世界最速のスパコンより 1000 倍速くナノより小

さい分子コンピュータや，固体中の原子の運動を 10 兆分の１秒単位で制御し画像化する技術を開発して，国際的に

極めて高い評価を得ている。またこの技術を利用して古典論と量子論の境界にある現象を探索解明しようとしており，

分子科学として興味ある現象の発見・解明においても画期的な成果が得られるものと期待している。

岡本グループ

近接場顕微鏡を用いて金属ナノ構造による電場増強，プラズモン波および局所的光学活性の可視化に世界に先駆け

て成功し，これを用いてユニークな研究を展開していることを高く評価する。最近ではサブ 20 fs 近接場超高速計測
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によるプラズモン波運動の可視化，金属ナノ構造の CD イメージング，キラル金属ナノ構造の近接場 CD イメージン

グなどに取り組んでいる。これらは光マニピュレーションにおける非線形光学効果の探索，超解像光トラッピング法

の開発，さらにはキラルナノ光学の開拓など野心的な課題につながる。今後分子研におけるメゾスコピック測定法の

開発で中心となって活躍することが期待される。

小杉グループ

気体と固体，その分子間相互作用系の解析から，リアルな系の空間分解測定へシフトし，さらに時間変化する反応

系へと対象を発展させてきた。具体的な例をあげると，その場観測が可能な軟Ｘ線吸収分光法の確立とその顕微分光

への展開により溶液中の反応系の局所電子状態解析を可能にし，弱い分子間相互作用系の高分解光電子分光測定によ

るバンド形成や水素結合形成の機構の解明など，UVSOR の特徴を生かした高度な研究がある。今後は脂質と分子の

相互作用の研究など，より複雑な生体系への展開も大いに期待している。

解良グループ

光電子分光の精密測定や強拡大 log スケール測定，高配向試料作製・評価などを駆使して，有機半導体の電子状態

のわずかな変化，バンドギャップ中の電子準位，移動度の内部要因（バンド分散，電子・振動結合）を研究しようと

している。着任後の日が浅いので，分子研における業績の評価は難しいが，分子固体のバンドギャップ中の電子を検

出して状態密度の定量的評価に成功するなど，今後の展開が期待される。

(2)　極端紫外光研究施設（UVSOR）

①　全体的な評価

最近の高度化によって真空紫外光，軟Ｘ線領域での放射光源としては世界トップレベルの性能を持ち，世界の加速

器を用いる研究の厳しい競争のもとで装置の性能を生かした特徴のある研究を推進することに成功して，ユニークな

研究成果をあげている。優秀なリーダーやスタッフの献身的な努力により，少人数にもかかわらず施設は良く運営さ

れており，国内外の研究者の要望に良く対応できる施設として機能している好印象を受けた。現在の施設は既存の装

置で満たされてやや手狭な印象を受けるが，今後，古い装置は新しい高性能なものに置き換えることでここ当分はレ

ベルの高い研究を維持できるであろう。将来的には分子研として適正な規模を保ちながら，光源の進歩などに対応し

て今後も世界のトップレベルの水準を維持して分子科学の発展に寄与する施設であることを期待したい。

②　個別評価

加藤グループ

マンパワーや資金の限られた条件下で，特徴のある高水準の装置を開発するための戦略も明確であり，分子科学と

して意味のある世界レベルの研究を可能にした実績を高く評価する。加速器によるコヒーレントなトポロジカル光の

発生とその応用など大変興味深い研究展開も予定されている。装置の開発・運営とグループとしての研究との両立を

ユニークなマネージにより実現している。

田中グループ

高輝度，高エネルギー分解能にビームラインを改良し，スピン分解，角度分解光電子分光装置を開発整備するとと
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もに，12 K の測定温度を 4 〜 5 K に下げ，高いエネルギー分解能の測定を可能にしている。たとえばスピン分解で従

来の一万分の一の分解能を達成し，スピントロニクスへの展開も視野に入れており今後の活躍が期待される。

繁政グループ

小グループであるが，励起の非局在化や解離に関して UVSOR の特徴を生かしたユニークでレベルの高い研究を行っ

ている。電子多重同時計測法による多電子放出過程，短波長レーザーによる非線形光学過程，二次元電子分光法と電子・

イオン同時計測法による内殻励起分子の脱励起過程を研究する一⽅，渦光を用いた原子分子の分光研究もねらうなど

今後が期待される。

(3)　分子制御レーザー開発研究センター

①　全体的な評価

このセンターは２００７年の分子研再編の際にミッションが見直され，新しいレーザー光源の開発，レーザーを中心と

した光科学研究⽅法論の開拓とレーザー分子科学の推進，UVSOR と連携したコヒーレント光源の開発を主なミッショ

ンとして設定された。そのいずれのミッションにおいても高く評価される成果をあげてきている。これらのミッショ

ンは次に構想されているメゾスコピック計測研究センターの構築において中心的な役割を果たすことが期待される。

②個別評価

平等グループ

超小型で強力なパルス・マイクロチップレーザーを開発するとともに，社会的にもインパクトのある応用の可能性

を示すなど，マイクロ固体フォトニクスの基礎・応用において文句のない大活躍をしている。たとえば，核融合に向

けたレーザー点火に加え，レーザーエンジン点火，THz 波発生と分光光源，粒子加速，単一微粒子の履歴解析，質量

イメージング，ウェアラブルレーザーなどへの展開の先鞭をつけている。光拠点，ImPACT，NEDO，JST 先端計測な

どの研究資金を獲得するとともに，理研，阪大，生理研，KEK，コンポン研，核融合研などと共同研究を推進している。

藤グループ

赤外超短光パルスの発生，評価，光電場振動の直接計測技術の開発，チャープパルスとの相性がよい減衰全反射赤

外分光装置などで顕著な業績をあげている。また，分子研内の研究グループとの共同研究にも積極的で評価できる。

(4)　物質分子科学研究領域

①　全体的な評価

創立以来，広い物質分子科学の領域の中で，分子研は分子性固体の電導性に重点をおいた分子物性研究を中心テー

マとして研究してきた。しかし，２０００年頃から次第に新規な研究分野の開拓に挑み，現在もまだその過程にあると

考えられる。現在この領域の専任の PI は５名で少ないが，協奏分子システム研究センター所属の PI の何人かは実質

的には物質分子科学の研究に携わっており，物質分子科学研究の新しい芽が育っている印象を受けた。

この分野のミッションは，a) 新規分子性材料の高機能化と b) 革新的分子物性計測法の開発，とされている。a) に

関しては，新規な分子・集合体の創成において幾つかの注目すべき進展があったと評価される。b) に関しては，全く

新規と言える測定法の開発と言えないにしても，測定法の顕著な改良と新しい物質系への応用に関して注目すべき成
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果が得られている。しかし，この分野の研究グループは，江グループ以外はグループの規模が小さく，このために研

究を大きく発展させるのが難しい状況が続いており，この点での改善が望まれる。

②　個別評価

山本，小林グループは協奏分子システム研究センター所属であるが，ここに入れる。また，平本グループは都合に

より評価できなかったので記載していない。

山本グループ

有機モット FET は，先端研究課題に属し，特に光照射によるダイポールの発生に誘起される光誘起超伝導は，有機・

無機を問わず世界初の発生機構として注目される。今後，１光子の照射により多数分子が広領域でダイポールを発生

するドミノ効果機構を用いた光誘起超伝導の開発，バンド充填制御が可能ならば超伝導転移温度を最適の状態密度に

整合させることが課題である。k-(ET)2Cu[N(CN)2]Br 薄膜 FET の電荷注入による超伝導発現は，有機物として最初の

例であり，重要な仕事である。光誘起超伝導と同様に，状態密度の最適化による Tc 制御が望まれる。光誘起超伝導・

FET 超伝導測定において，試料はモット絶縁体−超伝導体を用いており，超伝導から外れたモット絶縁体を用いて電

荷注入超伝導を誘起し，かつ Tc 制御をするとインパクトはより大きいであろう。

小林グループ（若手独立フェロー）

ヒドリド移動と電気化学デバイスは，将来性のある課題である。ヒドリド移動は生体内での酵素酸化還元系

（NADH ↔ NAD）に関係し，ヒドロゲナーゼによる H2 分解にも関係するのではとの意見もある。バルク固体中にお

けるヒドリド移動機構を詳細に調べること自体も，まだ十分になされていない。H– は soft base であり，周囲の元素

種に依存してイオンサイズが大きく変化するので，どのような母体に入れるかにより，斬新な機能や提唱されている

高エネルギー密度の電気デバイスの開発が期待できるが，応用を先行するのではなく基礎技術を詰めることが大事で

ある。a) 汎用合成法の開発，b) 良質単結晶作成法の開発，c) 水素種（H+，H•，H–）の確認と移動速度・経路・機構の

測定・解析が重要であろう。ヒドリド移動に関連する，よりスケールの大きいテーマの検討を望みたい。

横山グループ

紫外磁気円二色性電子顕微鏡を高感度で測定できる条件を見出して，磁性薄膜の磁気構造の解明に利用するなど，

紫外およびＸ線磁気円二色性顕微分光の分野で，ユニークで先導的な成果をあげてきたことは評価できる。しかし，

研究グループが小さいためか，研究の広がりがこれまで限られてきたことは否めない。最近，このグループは燃料電

池などの実材料をその動作下で評価・解析する手法として雰囲気制御硬Ｘ線光電子分光装置を開発した。まだ，時間

分解や，空間分解の観察で改善の余地がある印象を受け，現時点ではこの⽅法の有効性やインパクトに関して判断し

かねるが，将来の発展に期待したい。

中村グループ

外部研究者との連携によって，以下のような新しい研究の芽が見られた。a) 自己ドープ型水素結合有機導体，b)

COF の光誘起電荷移動，c) 遷移金属配位錯体（Ni トリアリールアミン，Ru 二核錯体）の電子状態，d) ビラジカルの

スピン多重項スイッチ。これらは，興味深い研究であるが，共同研究における中村グループの学術的な貢献・個性をしっ

かり打ち出す必要がある。
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江グループ

大きな将来性をうかがわせる研究であり，COF 研究の創始と展開は，学術における大きな潮流を開拓しているもの

と評価される。制御項目として，a) ２次元網サイズ（縦・横），b) 平坦性，c) ポアサイズ，d) ポアパターン，e) 挿入

分子種，f) 積層における厚さ，などを一つ一つ解決しつつ，g) 機能（包接機能，電子機能）の開拓を展開している。

物質・機能開発研究としてインパクトの大きい研究内容である。本研究を世界に広げる工夫，たとえば，グループ内

に多国籍研究者を増やすなど，が今後必要であろう。MOF の研究者も，MOF は共有結合のみから成ると主張してい

るので，MOF では不可能な機能を COF で創成することが，インパクトのある課題となる。

西村グループ

このグループは膜タンパク質のような生体分子系の研究に適した固体高分解能核磁気共鳴法の開発を目指して，独

自の測定法，装置および解析法の開発を試みてきた。この面においては着実な成果を積み重ねてきたと評価されるが，

まだこの分野で大きなインパクトを与えるような成果を得るところまでは達していない。このグループも小グループ

であることによる問題を抱えている。

(5)　協奏分子システム研究センター

①　全体的な評価

２０１３年に発足したばかりであるが，本センターは秋山教授のリーダーシップのもと，分子の「個」と「分子集合」，

そしてその極限にある「生命体」を結ぶ斬新な機能をもつ分子システムの創成をミッションとして活発な活動を開始

した。分子の挙動・性質が高次構造体を形成し分子集団を形成した時に発現される機能にどう結びつくのか，分子シ

ステムの構成要素の理解から多重の階層を超えてどう機能に繋がるかを解明するのは時宜を得た研究テーマである。

採用された研究者はいずれも極めて優秀で，分子研の新しい息吹を感じさせ期待は大きい。しかし，次のような懸念

も指摘された。

現在のメンバーの研究分野は，生体分子，光伝導体，グラフェンなどと多岐にわたっており，これをどのようにま

とめてセンターとしての共通のゴールを設定して世界にインパクトのある研究を出せるかが問われる。センターの研

究者自身の発想で，共通のゴールに向けた緊密な共同研究のプロジェクトを立案し，概算要求ばかりでなく外部資金

にも応募して推進する体制の確立が望まれる。この分野の研究者は併任の教員が多く，この人員でこのミッションの

遂行ができるのか不安であり，もっと専任の人材を集める必要がある。

「協奏」の視点は面白いが，成果をその視点のみで見ると，機能性の幅を狭める恐れがある。たとえば，スイッチ

機能，局在と非局在（モット絶縁体 vs 金属・超伝導）は協奏と競争の混合機能である。

しかし，次の意見に代表されるように，このセンターに対する期待は大きい。「このセンターのミッションは，多

種多様な分子反応がオーケストラのように調和して卓越した高次の構造形成，機能発現につながるかを解明すること

を目指している点で生命機能の研究にとって必須とも言える研究課題である。オーケストラには楽譜があり指揮者が

個々の奏者をコントロールするが，生命システムにはそれらがない，すなわち，自発的，自律的に調和のとれた組織

ができ機能する。これが，問題を極めて難しくしている。分野を問わず，この困難な問題にアプローチする確立した

研究⽅法は存在しない。その意味で，本センターは極めてチャレンジングな，しかし，極めて重要な課題に挑戦しよ

うとしており，将来がとても楽しみである。」

このセンターの活動をさらに発展させるには，今後分子研全体との人事交流を深め，新しい人事で協奏分子システ
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ムの研究にふさわしい人材を補強して陣容を整える必要があろう。グループ内の異なる分野の研究者間のコミュニ

ケーションを良くするために，オフィスの間の壁を除いて広い共通スペースを作るなどの新しい試みも行われており，

その成果が期待される。

②　個別評価

山本，小林グループについては物質分子科学分野の評価の項に記載

秋山グループ

このグループは蛋白質時計の研究でこれまでに大きな成果を挙げている。本グループが研究している生物時計の研

究は，時間と階層のつながりを含む協奏的システムの研究として，極めて適した課題である。計測など基盤技術の開

発も充実しており，また，他グループとの連携も積極的に行っている。時を刻むという生物の根源的な視点から生物

システムの研究にアプローチし，本ミッションの成功例となることを期待する。

面白い独創的テーマで，優れた計測・解析成果と評価できる。計測・解析の次に来る制御を可能（例えば　２４時

間周期 → １時間周期）にするには，時間周期とどのような分子パラメータ（分子サイズ・分子種・元素・分子形状・

電子状態など）・集合体パラメータ（分子積層様式・集合体電子状態など）・環境パラメータ（温度・圧・濃度・pH

など）・分子間相互作用（幾何的，電子的など）が支配的に協奏・競争しているのかを明らかにする必要があり，興

味深い展開が期待できる。この内容を膨らませて，よりスケールの大きいテーマとすることを望む。

古賀グループ

蛋白質をゼロからスタートして，独自の仮説と計算でタンパク質の構造と機能を自在に設計することを目指し，か

なりのレベルまで成功している。夢ではないと思わせる迫力がある。タンパク質の設計が自在にできれば，分子シス

テムも自在に操作できる可能性が出てきて，協奏的分子システムの研究を大きく進展させると期待される。

熱のこもった取り組みで何か新しい結果が出てくる予感をもった。ゼロからスタートしてタンパク質の構造をデザ

インしており，タンパク質機能のデザインの可能性に期待を抱かせる研究である。

鈴木グループ

曲面グラフェン分子の開発は，重要な課題であるが，世界的に研究者人口の少ない分野である。また，合成の困難

さから大きな研究体制（実働部隊）での勝負が必要であろうが，現時点での鈴木 G は大きいとは言えず，結果として

少ない論文業績にとどまらざるを得ない。

(6)　生命・錯体分子科学研究領域

①　全体的な評価

本研究領域は，（旧）錯体化学実験施設と岡崎統合バイオサイエンスセンターを母体として２００７年に発足したもの

で，錯体分子科学と生命分子科学の分野から構成されているが，その立ち位置がやや不明確な印象を受ける。現在の

ミッションは，「生物が示す多様な機能の発現と制御を分子レベルで理解，解明し，また一歩進んで生命化学現象と

通底する化学反応の設計開発を推進する。」とあり，そのために金属錯体の研究が重要であるとの認識に立っている

と思われる。したがって生命化学を軸とした統一的な学際的な融合があっても良いのではなかろうか。本領域は主に
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山手地区に配置されており，生理研や基生研との交流も可能であり，さらなる融合と交流を期待したい。

錯体分子科学分野の問題点の一つは，過去１０年程の間に新任の教授，助教授が短期間で他大学へ転出するケース

が多く，分子研で研究を大きく展開できていないケースが多いことである。これは大学と比較した場合の大学院生等

のマンパワー不足が主な原因と考えられるが，今後の人事においては分子研を拠点として研究を大きく発展させる意

欲と能力のある人物を見極めて採用することが必要であろう。また，分子研としては，大学にない研究面での魅力を

錯体分子科学分野の研究者に示すことが望まれる。

現在，本研究領域の錯体分子科学分野には，錯体触媒研究部門と錯体物性研究部門があり，両者とも活発に研究が

遂行されて優れた成果が出ている。これらの研究は上述のミッションには合致した研究でもある。しかし，従来の金

属錯体化学の立場から見れば，やや本流を離れた領域においての研究と思われる。今日の化学研究における錯体化学

の重要性を考えると，錯体化学分野での本流の研究に関与する研究における優れた研究者も分子研に存在することが，

分子研および錯体化学分野の双⽅にとって望ましいことであろう。

②　個別評価

魚住グループ

魚住グループの研究の主軸として２０年近く遂行してきた水中での有機分子変換反応，中でも両親媒性高分子担体

を反応場とした遷移金属錯体触媒や遷移金属ナノ粒子触媒による有機分子変換反応については今でも非常に注目され

ている。錯体触媒の精緻な分子設計，触媒をマイクロ流路反応装置内に膜状に発生させる技術，分子の自己集積によっ

て疎水性反応場を自発的に発生させる技術の創出等で，有機分子変換反応システムの構築により是非とも２１世紀の

有機化学反応研究にパラダイムシフトを分子科学研究所から創発してもらいたい。このグループの研究はグリーンケ

ミストリーの観点から世界中が期待する成果を創出しており，多くの受賞へと結びつく大きな研究成果に結実してい

る。また，同じく２０年以上にわたる不斉触媒の開発研究および触媒の超活性を目指す触媒開発研究についても成果

を挙げており，分子科学研究所における錯体触媒化学をさらに先導する研究へと展開してもらいたい。

正岡グループ

人工光合成を主たる研究テーマとして，水からの高活性な酸素発生触媒について金属錯体を用いて挑戦的に研究を

遂行している。単核ルテニウム錯体を用いた研究では，これまで酸素発生触媒作用は２つ以上の金属イオンが必要と

されてきたが，単核錯体であっても進行することを示しており，今後の研究展開に大きな影響を与える。またその結果，

酸素発生触媒機能の発現に，多電子酸化還元能，フレキシブルな構造，隣接する配位不飽和金属イオンの存在の３要

素が重要との結果に至っており，今後の研究展開に大きな影響を与えるであろう。五核鉄錯体を用いた研究では，水

の四電子酸化に対して極めて高い活性を示すことを見出しており，大きな期待が持たれているが，酸素発生過電圧を

下げることが課題である。時流に振り回されることなく，しっかりと地に足のついた研究を遂行してもらいたい。

椵山グループ

水素結合やハロゲン結合等の非共有性相互作用基を活用した不斉分子触媒や不斉合成反応の研究を遂行し，キラル

な有機化合物の効率的合成を狙いとしており，生物体内で行われている反応解明にも繋がる興味深い研究である。そ
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して光学活性置換型ホモアリルアミンの 1,3- アルキル移動反応は不斉転写を伴わないとされてきたが，この相互作用

を利用することで極めて高い不斉転写率で 1,3- 移動反応が進行することを証明する等，興味深い結果を発表してきた。

また，ハロゲン結合を利用してハロゲン結合供与体が触媒として機能することを初めて見出してきた。これらは水素

結合やハロゲン結合が適度に強度や相互作用⽅向をコントロールし不斉反応を誘導していることを示しており，不斉

分子触媒や不斉合成反応の開発において極めて重要な役割を果たしていることを示しており，大きな意義がある。こ

れらの結果は生体高分子であるタンパク質の折りたたみ構造や酵素反応における特異な反応性が人工キラル分子によ

り簡易に達成できることをも示しており，生体反応の解釈にも貢献できるかもしれない。金属の代わりに意図的に相

互作用の弱い非共有性相互作用基等の水素結合を用いていると考えられるが，できれば金属錯体触媒の性質をも取り

込んだ，幅広い錯体触媒研究部門の発展に臨んでもらいたい。

古谷グループ

赤外差スペクトル法による分子の振動エネルギー変位を最大限に利用した研究であり，物理化学系研究者の才能を

十二分に活かした極めて高度な研究手法であると考えられる。その手法を用いてイオン輸送タンパク質の機能発現にお

ける分子機構や膜タンパク質の構造−活性相関，そしてカリウムイオンチャネルタンパク質のイオン選択機構に関する

研究を遂行し，それらの非常に重要な分子機構の解明に繋げている。また，元岡崎統合バイオサイエンスセンターの桑

島グループとの共同研究を遂行する等，その技術，能力を最大限に活かす努力をしている。手法ありきも重要であるが，

生物側から見た時，必ずしも赤外分光法だけがベターとは思われないので，できれば，違う目から見たときの現象の重

要性も知るために，他の手法も取り入れ総合的にアプローチするような研究姿勢も重要ではないだろうか。まだまだ若

いので，世の中の考え⽅そのものを変えるような大きなコンセプトを提案できる研究へと繋げてもらいたい。

(7)　岡崎統合バイオサイエンスセンター

①　全体的な評価

現在，生命科学は飛躍的に発展している。これは，遺伝子操作技術をベースにした分子生物学の進歩によるところ

が大きい。しかし，これらの研究は主に生命を構成する要素の解析が中心で，真に生命機能を理解するためには，こ

れら要素が作るシステムを分子レベルで理解することが必須である。このような状況のなか，岡崎統合バイオサイエ

ンスセンターが，果敢にも異分野を融合して分子から人間に至る階層をつなぎ，複雑でダイナミックな生命機能の理

解に挑戦していることは頼もしい限りである。戦略的にも，３研究所の得意分野を生かしてバイオセンシング，時空

間設計，動的秩序形成の３研究領域に焦点を当てて具体的に現実的に研究を進めようとしているところは高く評価で

きる。

分子研，生理研，基生研の中でも生命に関わり互いに共通する学際領域の諸問題に対し諸⽅面からアプローチし，

分子レベルの新しいバイオサイエンスを切り開くことをミッションとして設立されており，大きな期待が寄せられて

いる。事実，バイオセンシング研究領域，生命時空間設計研究領域，生命動秩序形成研究領域，いずれも非常に高い

レベルの研究が遂行され，分子と生命を繋ぐコンセプトを創出するべく励んでおり，３研究所のバイオ研究分野の統

合を意識した素晴らしい研究成果を出していると思われる。

②　全体的な提言

分子に関して高い技術や多くの知見をもつ分子研が生命科学に挑戦することは，日本の生命科学を推進するにあた
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り極めて強力なパワーとなる。本センターでの分子研の役割は様々な生体分子反応を統合し生命を分子システムとし

て理解することなので，そのために分子科学の研究をどのように生命システムに展開させるのか，より具体的に課題

を絞って実効的戦略を立てられることを期待する。また，ダイナミックシステムの理解には，数理や情報科学の視点

が必要で，新たにそれらの分野を取り込むとより強力になると思われる。“異分野融合”，“階層を超える”は，言葉

にするのは簡単であるが，実行するのは非常に難しい。特に個人の自由な発想を重視する大学では難しい。ある程度

ミッションをかけ，個々の研究室レベルを超える規模の研究が必要であり，個々の研究者の本気で取り組む覚悟とセ

ンター長の強いリーダーシップを期待する。

コンセプトの創出とその仕掛け：分子と生命との間のギャップが大き過ぎ，どう繋ぐかに対するコンセプトが出せ

るかには当然のことながらまだ道遠しではあるが各研究者にそれに対する努力が感じられる。研究者らの意欲をさら

に引き上げるためにも何らかのブレークスルーを提案できる仕掛けを考えてもいいのではないか。

③　個別評価

加藤グループ

生命科学の今後の最大の課題と言ってもよい，多くの部品が自律的に集合し，調和して働く仕組みの解明に，所内

外で新学術領域やオリオンプロジェクトを組織し，大規模に研究を推進，展開している。生命分子科学と超分子科学

を結ぶ分子科学の視点で生命科学に新風を吹き込むと期待される。グループの研究としては，シャペロニンや糖鎖の

構造学的研究が高く評価できる。次の課題として，細胞の理解を念頭に，如何に複数の異なる分子システムが自律的

に調和をとって働くのかというより高次の秩序構造と機能も視野に入れてほしい。

青野グループ

バイオセンシングの研究として，ヘムを活性中心とするセンサー蛋白質の構造的研究で成果を挙げている。特に，

乳酸菌の細胞内ヘム濃度調節に関与する蛋白質群の発現制御因子 HrtR タンパク質の構造的研究は興味深い。今後の

研究課題として，生理研との連携も考え，できる限り哺乳動物に近い細胞におけるバイオセンシングの研究も視野に

入れてほしい。

飯野グループ

回転分子モーターを中心に，能動輸送分子機械の計測，構造解析，分子シミュレーション，設計╱人工合成，操作

を統合的に行い，分子機械設計学に挑戦している。F1ATP 合成酵素の研究で成果を挙げており，十分実現可能な課題

設定で研究を進めている。生物分子機械を自在に設計し操作することは生命科学の夢とも言うべきもので，今後の進

展が大いに期待される。

栗原グループ（特任准教授）

生命をシステムとして考える研究において，多種多数の要素を含む複雑反応を自在に操作できる系を構築すること

は非常に有効である。人工細胞はその最も期待されるモデルである。本グループが挑戦している交差触媒系を内包す

るモデル人工細胞，ペプチド合成システムを内包するモデル人工細胞は，現段階ではまだ単純なダイナミックスの研

究に留まる未熟なモデルではあるが，それなりに成果を挙げており，近い将来に期待する様々な複雑な反応ダイナミッ

クスを研究する強力な研究モデルシステムに発展すると大いに期待される。
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(8)　理論・計算分子科学研究領域および計算科学研究センター

①　全体的な評価

研究領域として，５人の教授，准教授（他に特任准教授の若手独立フェロー）が，それぞれの専門分野で，優秀な

成果を上げていると言える。特に，柳井グループは国際量子分子科学アカデミー賞，日本化学会進歩賞等を受賞し，

その独創的な研究が国際的にも極めて高く評価されている。

分子研の常ではあるけれども，博士研究員，大学院生などを含めて，研究者の数が５研究室で２０名位程度であり，

研究者数が不足している。新しいアイディアをさらに発展させるためには，研究者数を増やす必要がある。外部資金

による博士研究員の雇用，学振外国人特別研究員等の推薦等，いろいろなチャネルを通じてのさらなる努力が望まれる。

２０１５年６月現在，永瀬教授，平田教授定年退職後２年を経過しているにもかかわらず，その後任が任命されてい

ない事は極めて残念である。それぞれ事情は有るかもしれないが，元々研究グループの少ない分子研では，教授や准

教授の補充は研究活動を推進するため最優先事項である。今後も，欠員人事は出来るだけ早く任命してほしい。

今後，研究領域の更なる発展のためには，教授，准教授いずれも，従来もっとも得意としていた研究テーマからは

み出した，新しい展開を期待したい。教授，准教授はいずれも比較的若いので，今後今までと全く異なる研究テーマ

で大発展する可能性がある。分子研および日本には優秀な実験研究者が沢山いるので，彼らとの共同研究を積極的に

推進し，新しい分子科学を構築してほしい。

計算科学研究センターも，ハードウェアーの一層の充実等によって，利用が極めて活発に行われており，分子科学

の理論・計算分子科学に，大変大きな寄与をしている。

また，次世代スーパーコンピューター戦略，ポスト「京」重点課題，元素戦略プロジェクトなど，日本の理論・計

算分子科学の国内の中核としての役割も，今後もますます重要になってくると思われる。一層積極的な参画を期待し

たい。

②　個別評価

協奏分子システム研究センター所属の理論系の若手独立フェロー２名（石﨑，鹿野）のグループは都合により評価

できなかったので記載していない。

斉藤グループ

多体分子系の不均一動力学の理論研究を中心に，水の動的性質，たんぱく質の構造変化などの解明に，非常にレベ

ルの高い成果をあげている。大変実力があり，今後の分子研を背負っていくグループであるが，今の所やや狭い範囲

にとどまっている感じがする。今後，異なる階層に属する構造揺らぎ，構造変化，化学反応を統一的に理解したいと

いうゴールに向け，もっと大胆に進んでいって欲しい。このためには，もう少し大きな研究グループが必要で，より

積極的に研究者を確保する必要があると思われる。さらに，研究領域の国内および世界的リーダーとしての役割も，

どんどん果たして欲しい。

江原グループ

従来から活発に研究を進めてきた高精度励起状態理論，とくに SAC-CI 法とその応用，および，この数年新しく手

をつけた金属クラスターや固体表面における触媒反応の研究を中心に，複雑系の幅広い量子化学的研究に顕著な成果

をあげてきている。後者の不均一系触媒反応の分野は，いまだ⽅法論の開発も十分でなく，理論化学が活躍できる多
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くの問題をかかえている。今後，個々の問題の解決に限らず，この分野に大きなインパクトを与えるような，理論的

⽅法論や問題意識の展開を望みたい。東南アジアを含む海外および国内との共同研究も多く，分子研理論の顔として

の役割も果たし始めていることにも，大いに期待している。

信定グループ

電子状態理論，電子動力学理論，分子動力学理論などのいろいろな⽅法論を組み合わせて，光，電子，原子核の相

互作用の動的挙動の理論的⽅法の開発を行うとともに，これらの⽅法を応用して，近接場光励起ダイナミックス，担

体クラスター触媒，MOF による水素貯蔵などに素晴らしい研究成果を上げ，機能性物質の理論解明と設計に向けて

多彩な研究を展開させている。外部資金プロジェクトへの参加も積極的に行っている。

柳井グループ

高精度電子状態計算法，とくに，密度行列再規格化法の展開，この為のプログラムの開発に，非常にオリジナリティ

の高い研究成果をあげている。さらに，この新しい⽅法を遷移金属生体触媒系，遷移金属水分解触媒，大きなパイ共

役系など，電子相関が強く従来法では取り扱いが困難であった幾つかの化学的に極めて重要な分子系にタイムリーに

適用し，その成果が注目を浴びている。今後，電子相関理論のさらなる発展と理論的にさらに困難な系への適用を期

待する。

奥村グループ

分子動力学シミュレーションの手法の開発と生体系への応用を中心に優れた研究成果をあげている。とくに，タン

パクの動的挙動に関し，レプリカ交換法を母体に，独自の新しい⽅法の開発に積極的に取り組んでいることが注目さ

れる。アミロイド繊維の成長など，今後医療への応用を目指すということであり，その目的のためには，これらの⽅

法とコースグレイン法あるいはまったく別の⽅法との組み合わせなどを駆使して，いかに実際の問題に適用できるか

が鍵になると思われ，新しい発展を期待している。

(9)　その他の研究施設と技術職員等の支援の在り方

①　機器センター

機器センターの業務は，a) 共通機器の維持，管理，運用，b) 寒剤の供給，c) 大学連携設備ネットワーク関連，d) ナ

ノテクノロジープラットフォーム関連業務，である。

共通機器は多くの所内外の利用が続いており，寒剤の供給も円滑で，利用者の満足度は高い。しかし，一⽅で装置

の老朽化も憂慮されており，更新の必要性の高いもの，利用頻度の高いものから継続的，計画的に更新を進める必要

があろう。

機器センターに関わる教員は，現在は併任のセンター長のみであるが，センター全体の状況を見渡して将来計画を

立てられる教員の存在が望ましい。

②　装置開発室

装置開発室に求められる業務は，a) 最先端の装置開発，b) 日常的に必要な部品の製作，c) その他，に大別される。

a) 分子研に期待される独創的な研究では，市販品では得られない性質・品質の最先端の装置の開発が必要とされる。
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従来この面では日本の大学は欧米の大学に比べて著しく劣っていた。創立以来，分子研は大学では見られない優れた

陣容の技術スタッフと設備で，所内外の要望によく対応してきた。今後もこれを維持し，業務としての継続性を確保

してゆくことは重要であるが，時代の変化に対応して，解析・シミュレーション技術の高度化，微細加工の進化，3D

プリンターの活用，各種物性評価手段の習得などの新規技能を獲得してゆくことが求められる。

b) 日常的に必要な部品の製作を，外注では難しい迅速性・小回りの利くサービスで行って所員の要望で応えること

である。

c) その他，講習，新技術の調査，習得，アウトリーチなどの活動

a)，b) に関してはほぼ良好な活動状況にあると判断されるが，c) に関しては，他研究機関との技術交流が装置開発

室の発展には重要である。また，職員の年齢構成がやや高年齢に偏っており，若手の人材育成が急務であると同時に，

高年齢の職員の何らかの昇進⽅法や他機関への転出の仕組みがあると良いと思われる。



点検評価と課題　297

7-2　研究顧問による点検評価
7-2-1　Graham.R..Fleming 研究顧問
___________________________________________________________________________________________________ 原文

Report on October 7–10, 2015 Visit to the Institute for Molecular Science, Okazaki

This visit focused on overviews of the four departments and the Research Center of Integrative Molecular Systems (CIMoS). 

The symposium on October 8 and some individual meetings on October 9, along with continuing discussions with Director General 

Ohmine on October 10, gave me the opportunity to go into a few areas in more detail.

In looking back over the period of Director Ohmine’s leadership there have been a series of very high-quality improvements to 

IMS, which should ensure the continued success of the Institute going into the future. I believe that Director Ohmine can look back 

at the new faculty, the new types of position, and the new projects with considerable satisfaction.

Overall the impression was of very high quality work, in some areas clearly defining the state-of-the-art globally despite the 

by-now well understood (after many years of visits to IMS!) IMS problem of severely limited group size, which is limiting achievement 

of the full potential of the very talented faculty. 

I will first discuss CIMoS. CIMoS constitutes a significant effort to enhance collaboration among synergistic activities at IMS. 

IMS should be very pleased that a scientist of Professor Akiyama’s stature is willing to lead CIMoS at a time when his own research 

is going extremely well in an exciting area. I find the broad goal of CIMoS—to understand the logical structure of information flow 

and control in multiscale (both temporal and spatial) systems to be very exciting. High-profile papers are already appearing from 

this project. The new types of positions and the young researchers can give an energy and vibrancy to this program and, I very much 

hope, produce an outcome that is more than the sum of the individual contributions. I applaud the various strategies being tried to 

increase interactions. The success of these approaches is very important: In my view IMS is not (or should not be) just like a university 

department. As an independent institute it has the opportunity to focus a greater concentration of effort on particularly significant 

areas of research in a similar manner to the distinction between US National Laboratories and major research universities. Of course 

I don’t mean that only large multi-PI efforts should be done at IMS. In my opinion is will be an important task of the new Director-

General to find the right balance between these two types of approaches.

I was also very pleased to see the outward-facing activities of CIMoS, especially in bringing in young scientists and the 

establishment of Schools and Intern programs.

Theory continues to be a strong component of the overall IMS effort, complemented by an effective Research Center of 

Computational Science (RCCS). Interactions between theorists and experimentalists seem effective in a number of areas. Two areas 

where I have some degree of expert knowledge are the areas covered by Professor Saito and Associate Professor Ishizaki. Both of 

these scientists are defining the state of the art in molecular simulation and in condensed phase quantum dynamics and IMS is lucky 

to have both of these superb theorists. In addition to providing an important facility, RCCS has also played an educational role with 
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workshops and schools on supercomputing, electronic structure, and molecular simulation.

Similarly to the RCCS, the IMS Instrument Center provides a resource for both in-house and external researchers. The Instrument 

Center seems to be doing a very effective job but its constrained budget is of concern if it is to stay at the state-of-the-art, and contribute 

fully to the national Nanotechnology Platform.

The Department of Materials Molecular Science is doing significant work in thin film photovoltaics, various types of magnetic 

resonance, 2D materials, and UV and X-Ray spectroscopy.

Life and Coordination-Complex Molecular Science was discussed with characteristic vigor by Professor Uozumi. The Okazaki 

Institute for Integrative Bioscience was established in 2000 to facilitate interdisciplinary research and has several leading and well-

funded researchers. Both Professor Kato and Professor Uozumi described very exciting and far-reaching programs. Professor Uozumi’s 

efforts to remake chemical synthesis for green chemistry are important and compelling. The Dynamical Ordering and Integrated 

Functions program has the impressive goal of creating artificial self-assembling systems exhibiting biological properties and if 

successful could lead to a redefinition of the scope and functionality of molecular science. The Orion project of Associate Professor 

Kurihara is both bold and imaginative, though as I noted last year has some large, well-financed competition internationally. The 

study of molecular machines by Professor Iino is superb. All the projects in this area and in the Functional Coordination Chemistry 

Division seemed internationally competitive and I have only mentioned above the ones where I have enough knowledge of the 

international fields to express a specific opinion.

Finally I turn to the Department of Photomolecular Science, which includes UVSOR. I was pleased to hear of the new projects 

and improvements at UVSOR. Professor Ohmori leads this department and is a well-known figure internationally. His work is well 

recognized with a number of recent awards, and involvement in the MEXT Photon Frontier Network. My impression is that the work 

in this department was somewhat more siloed than in other parts of IMS, and given the historical importance of photon science to 

IMS’s impact internationally, I find this of potential concern. Professor Ohmori made a proposal to decrease the number of full 

professor groups and increase the size of the remaining groups. His comparison points are with Max Planck Institutes and Fritz Haber 

Institutes in Germany. However, the size of groups under the direction of leaders in these institutes is anomalously large compared 

to any other country. Perhaps as a starting point to address the group size issue at IMS this is a useful starting point, but I am not 

persuaded that narrowing the range of expertise at IMS would ultimately be in the best interests of IMS. Nonetheless I feel an open 

discussion of such a topic with both the new Director-General and the outgoing Director-General could lead to new ideas for addressing 

this general problem at IMS.

Of course, from my perspective, there is more to be done. As I have noted several times, tackling the issue of the impossibility 

of promotion from Associate Professor to Full Professor is the most important internal issue for IMS. The current system has the 

potential to limit the engagement of the associate professors in the general affairs of the Institute, and simply focus on building their 

individual portfolios so as to maximize their chances for a good university full professor position. I understand well the reason for 

the policy in the early days of IMS, but now, after regular visits to IMS over a 27-year period, I see the promotion policy as a self-
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inflicted limitation on the ability of IMS to be more than the sum of its parts.

However viewing IMS overall, and especially the changes in the past six years, IMS is well placed to make truly path-breaking 

contributions to the challenges and opportunities for Molecular Science in the coming decade. It has been a pleasure and a privilege 

to get to know and appreciate the Institute in some detail.

Graham R. Fleming

Campus Chief Scientist

Chancellor’s Principal for International Research Collaborations

Melvin Calvin Distinguished Professor of Chemistry

University of California, Berkeley

November 19, 2015

___________________________________________________________________________________________________ 訳文

分子科学研究所訪問リポート（2015 年 10 月 7 日〜 10 日）

今回の訪問では主に，四つの研究領域と協奏分子システム研究センター（CIMoS）について評価を行った。１０月

８日にシンポジウムを開催し，さらに１０月９日に個々の研究者と面談することで詳しい説明を受けるとともに，１０

月１０日には大峯所長と懇談の機会をもった。

大峯所長の在任期間を振り返ってみると，分子研には，将来に向けてのさらなる成功を保証する非常に質の高い向

上がみられた。大峯所長は，新たに採用した職員，新しいタイプのポジション，あらたな研究プロジェクト等，彼が

関与した事柄について，大きな満足をもって振り返ることができると確信している。

分子研では非常に質の高い研究が行われているというのが，全体的な感想である。これまでによく分かっていたつ

もりではあるが（何年にもわたって分子研を訪問した後で），いくつかの研究分野は，世界の最先端を走っている。

分子研の問題は，研究グループのサイズが非常に小さいことであり，このことは，非常に能力がある研究職員の潜在

的能力をフルに発揮することを制限している。

まず最初に CIMoS について論評したい。CIMoS は，分子研内の相乗的な共同研究を活性化するために多大なる尽

力を払っている。秋山教授が，彼自身の研究が非常に順調に進行している時期に，CIMoS を率いることを厭わずにい

ることを，分子研は大いに感謝しなくてはならない。多重階層（時間的および空間的に）における情報の伝搬と制御

の論理的構造を理解するという，CIMoS が掲げている広範な目標は，非常に興味深いものである。非常に興味深い論

文が，本プロジェクトからすでに生み出されている。新しいタイプのポジションや若手研究者が，本プログラムに活

力と活気をもたらしており，個々の研究者の寄与を寄せ集めたもの以上の結果が生み出されることを大いに期待して

いる。研究者間の交流を強化しようとする様々な戦略的取り組みは，大いに称賛されるものである。このような取り
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組みが成功を収めていることは，非常に重要なことである。私が思うに，分子研は単に大学の学科のようなものでは

ない（あるいは，そのようであってはいけない）。アメリカの国立研究所と有力な研究大学間での違いと同じように，

独立した研究機関として，分子研が特定の重要な研究分野に注力することも可能である。もちろん，私は，複数の PI

からなる大きな研究グループのみで分子研の研究を実施すべきであると言っているわけではない。私見を述べれば，

このような二つの⽅向性の間で，正しいバランスを見つけることが，次期所長の重要な任務であろう。

CIMoS のアウトリーチ活動，特に，若手研究者や指導的立場にある研究者を出前授業やインターンプログラムに引

き込んでいることには感心した。

計算科学研究センター（RCCS）によって効果的に補完されている，理論・計算分子科学研究領域は，分子研全体

の活動の中でも強力な構成要素の一つである。理論研究者と実験研究者間での交流は，多くの研究分野で効果的にな

されているように思う。私が専門的な知識を有している二つの研究分野は，斉藤教授と石崎准教授が研究対象として

いる分野である。斉藤教授と石崎准教授は，分子シミュレーションおよび凝縮相における量子ダイナミクスの最先端

を明らかにしつつある。彼らのようなすばらしい理論研究者がいることは，分子研にとって非常に幸運なことである。

RCCS は，重要な研究施設としてだけではなく，ワークショップやスーパーコンピューター，電子構造，分子シミュレー

ションなどを対象としたスクールプログラムを実施することにより，教育的な役割も果たしている。

RCCS と同様，分子研機器センターも，所内および所外の研究者に研究リソースを提供している。機器センターは

非常に効率的に業務を実施しているようであるが，限られた予算の中で最先端の状況を維持し，ナノテクノロジープ

ラットフォーム事業に対して十分な貢献ができるのかどうか懸念がある。

物質分子科学研究領域では，薄膜光電池，各種磁気共鳴，２次元材料，紫外およびＸ線分光などで顕著な成果を挙

げている。

生命・錯体分子科学研究領域については，元気あふれる魚住教授から説明を受けた。岡崎統合バイオサイエンスセ

ンターは，学際領域の研究を促進するため，２０００年に設立され，指導的で十分な予算を獲得した研究者が在籍して

いる。加藤教授と魚住教授から，非常に興味深く，遠大な研究プログラムについての説明があった。これまでの化学

合成反応をグリーンケミストリーに再構築しようとしている魚住教授の努力は，非常に重要で説得力をもつものであ

る。加藤教授が領域代表を務めている新学術領域研究「生命分子システムにおける動的秩序形成と高次機能発現」では，

生物が有する特徴を示す人工的な自己集合システムを構築するという，すぐれた目標を掲げている。もしこの目標が

達成されれば，分子科学の範囲や機能性についての再定義が必要となるであろう。昨年指摘したように，規模が大き

く予算も潤沢な研究グループとの国際的な競合はあるものの，栗原特任准教授が実施しているオリオンプロジェクト

は，果敢で構想力に富んでいる。飯野教授の分子機械に関する研究は，大変に素晴らしいものである。本研究分野な

らびに錯体物性研究部門で実施されているすべての研究は，国際的にも競争力をもったものである。ここでは，私が

意見を述べるための十分な知識をもっている研究分野に限定して言及した。

最後に，UVSOR を含めた光分子科学研究領域について述べる。UVSOR の新規プロジェクトと高度化は，喜ばしい
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ことである。大森教授が本研究領域の主幹を務めており，彼は国際的にもよく知られている。最近多くの賞を受賞し

ていることからも分かるように，彼の研究は広く知られており，文部科学省の光フロンティアネットワーク事業にも

関与している。分子研の他の研究領域と比べ，本研究領域の研究が，やや自分たちの中で閉じこもりがちであるとい

うのが私の印象である。光科学が，歴史的にみても，分子研の国際的重要性を高めたことを考えると，この点は懸念

事項である。大森教授は，教授グループの数を減らすことで，残ったグループのサイズを大きくすることを提案した。

彼が比較対象としたのは，ドイツのマックス・プランク研究所やフリッツ・ハーバー研究所である。しかしながら，

これらの研究所では，研究リーダーが率いるグループのサイズは，他のどの国と比べても，非常に大きなものである。

この点は，分子研における研究グループのサイズの問題を考える際の出発点であろう。私は，分子研がカバーする研

究分野を狭くすることが，分子研にとって最大の利益をもたらすとは確信できない。とは言うものの，この点に関し

て新旧二人の所長がオープンな議論をすることで，分子研が抱えているこの問題に対応するための新しいアイデアが

生まれるのではないかと思っている。

私の考えでは，他にも取り組まねばならないことは多々ある。何度か指摘しているように，准教授から教授への内

部昇進が禁止されていることをどうするかは，分子研にとって最も重要な問題である。現在の制度は，准教授が研究

所全般の活動に寄与することを制限し，彼らが一流大学の教授ポストを得るチャンスを最大化するために個々の研究

成果を挙げることのみに集中することになっている。分子研が設立された初期の段階においては，この制度を取る確

かな理由があったことは理解している。しかし，２７年間に渡り定期的に分子研を訪問してきた上で考えるに，現在，

この制度は，分子研が単なる個々の足しあわせ以上のものとなるための足かせとなっているように思われる。

しかしながら，分子研全体，なかでも過去６年間の変化を見渡してみると，来るべき１０年に向けて，分子研は，

分子科学の挑戦と可能性に対して真に先駆的な取り組みをなしていると評価される。分子研のことを詳しく知り，評

価することができたのは，私の喜びであり，光栄とするところである。

Graham R. Fleming

Campus Chief Scientist

Chancellor's Principal for International Research Collaborations

Melvin Calvin Distinguished Professor of Chemistry

University of California, Berkeley

2015 年 11 月 19 日
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7-3　外国人運営顧問による点検評価
7-3-1　Ron.Naaman 外国人運営顧問

２０１６年３月２日〜３日の２日間にわたって，Ron Naaman 外国人運営顧問による外部評価を実施した。今年度は主

に，物質分子科学研究領域，ならびに協奏分子システム研究センターに所属する研究グループを対象として評価を実

施した。Ron Naaman 教授による評価レポートについては，分子研リポート２０１６に掲載予定である。

7-3-2　Peter.J..Rossky 外国人運営顧問
２０１６年３月２９日〜３１日の３日間にわたって，Peter J. Rossky 外国人運営顧問による外部評価を実施した。今年

度は主に，理論・計算分子科学研究領域，ならびに協奏分子システム研究センターに所属する理論研究グループを対

象として評価を実施した。Peter J. Rossky 教授による評価レポートについては，分子研リポート２０１６に掲載予定であ

る。
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7-4　国際諮問委員による点検評価
7-4-1　David.Wales 国際諮問委員
___________________________________________________________________________________________________ 原文

External Assessment of Theory Groups in the Institute for Molecular Science, Okazaki

David J. Wales, November 2015

This report for the Director General is based on three visits to IMS in November 2013, March/April 2014, and November 2015. 

A detailed diary of meetings and notes appears in the two earlier reports.

Overall, the standard of research in the theory groups at IMS remains very strong, and is clearly internationally competitive, 

leading the field in several areas. The key principle upon which the academic structure of IMS is based, namely that internal promotion 

is not available, has been maintained. In my opinion, this principle probably contributes to the strength of the Institute, and moreover, 

leads to a healthy population of key academic positions in leading Japanese universities from IMS. This flux should help to constantly 

refresh the state of theoretical molecular science in Japan and prevent stagnation. I recommend that that the Institute should continue 

this policy, so long as it is clearly understood whenever a new appointment is made.

It is very pleasing to note that significant progress has been made in addressing some of my previous recommendations. In 

particular, the issue of gender balance has received serious attention. The appointment of several female Assistant Professors represents 

an important achievement, which will pave the way for further progress in the future. I believe it is especially important for IMS to 

set an example here, since research faculty at IMS are leading candidates for Full Professorships at leading Japanese universities in 

the future. Providing the best female researchers with the support they need, and nurturing them, at IMS, will surely strengthen 

Japanese science. The Assistant Professors who have been recruited will largely be embedded within existing groups. In the future, 

it is important to extend this diversity to Associate and Full Professor positions.

The Full Professors whom I met during my visits were all clearly conducting research at an internationally competitive level.

Prof. Shinji Saito is working on projects united by the theme of spatio-temporal heterogeneous dynamics. He has made cutting-edge 

contributions to understanding the dynamics of liquid water, nonlinear spectroscopy, especially 2D infrared measurements, energy 

transfer, and recently, dynamical heterogeneity in supercooled liquids.

Prof. Katsuyuki Nobusada is studying photoinduced quantum dynamics in nanostructures. He writes his own codes to solve coupled 

Maxwell and Schrödinger equations in an iterated fashion, using a grid representation to avoid basis set dependence. The objective 

is to analyse photoinduced electron dynamics in nanoparticles, quantum dots, and absorbate-surface systems.

Prof. Takeshi Yanai is working on strongly correlated systems, with applications to conjugated π centres and analysis of π to π* 

transitions, including molecules such as β carotene, as well as photosynthetic units. These results are compared with experiments 

from some of the leading groups in the field.

Prof. Masahiro Ehara is working on a wide variety of interesting projects. He exploits detailed treatments of electronic structure to 

calculate properties for comparison with experiment, and has achieved a number of impressive applications in spectroscopy, materials 

science, and catalysis.
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Prof. Hisashi Okumura is concerned with thermodynamic sampling schemes for biomolecular applications. His group have developed 

a permutational replica exchange approach, which utilises Suwa-Todo sampling to provide feasible acceptance ratios. It would be 

interesting to see some benchmark calculations that compare the efficiency with alternative procedures.

Associate Professors Yutaka Shikano and Akihito Ishizaki both made enthusiastic presentations of their research, which involves 

interesting and ambitious projects that aim to address fundamental and practical issues in terms of molecular structure and measurement 

(Shikano) and light harvesting and coherence (Ishizaki).

Prof. Shuji Akiyama is a experimentalist interested in the slow dynamics of proteins such as KaiC, which forms part of the circadian 

clock in cyanobacteria. There are many important open questions in this field, and the approximate 24 hour periodicity involved has 

proved difficult for theory and simulation to treat. Nevertheless, significant progress has been made experimentally, using X-ray 

crystallography, solution scattering, and various other physicochemical methods.

Recommendations:

(1) Ensure that a mentoring scheme exists to support junior appointments. Ideally, every Assistant Professor should have someone 

to turn to for informal advice. This should probably be a Full Professor in a different field, someone distinct from colleagues who 

work in related areas, who can provide a different perspective. To make such arrangements as informal as possible, it helps to advertise 

a pool of Mentors, so that junior faculty can choose who to approach themselves. Undertaking a mentoring role can be encouraged 

by recognising that some time commitment is involved, and counting this contribution on a comparable scale to committee work.

(2) I think there is still a need to improve the social infrastructure somehow. The best solution would be a Faculty Club, perhaps 

with a coffee shop to attract people to mix informally.

I was assured that a strong plan for appointment of the next Director General in place. If the leadership and vision of the current 

Director can be maintained then the Institute should continue to progress, and maintain its position as the flagship for research in 

molecular science in Japan.

___________________________________________________________________________________________________ 訳文

理論グループの外部評価

David.J..Wales.(University.of.Cambridge).2015 年 11 月

これは，２０１３年１１月，２０１４年３，４月および２０１５年１１月の３度の分子研訪問に基づく報告である。

全体として分子研の理論グループの研究レベルは非常に高く，いくつもの研究領域で分野をリードしており国際的

にも高い競争力をもっている。内部昇進禁止という分子研のアカデミック構造の基本原理も守られている。この原理

が分子研の強さの一因であり，さらに，主要な大学の重要なポジションの堅実な母集団となっていると思われる。こ

の人の流れが日本における理論分子科学の状態を常にリフレッシュすることに役立ち，停滞を防いでいる。新しい雇

用の際に内部昇進禁止が十分に理解されている限り，分子研がこのポリシーを継続することを勧める。

以前の私の提言のいくつかの取り組みが進んでいることをとてもうれしく思う。とくに，男女数の均等はとても重
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要な問題である。何名かの女性助教を採用したことは，将来のさらなる進展の道を開くこととなる大きな成果である。

分子研の教員は日本の主要な大学の教授の主たる候補者であるため，分子研が女性教員雇用に関するこのような規範

を示すことは分子研にとって極めて重要であろう。分子研で非常に優秀な女性研究者に対し必要なサポートを行い育

成することにより，日本の化学は必ず強化していくことであろう。これまでに採用された助教は既存のグループに配

属されているだろうが，将来は，女性採用が准教授および教授へと広がっていくことも大切と思う。

滞在中に面談した教授は，全員明らかに国際競争力の高い研究を進めている。

斉藤教授は，時空間不均一動力学として纏められる研究を行っている。水のダイナミクス，非線形分光とくに二次元

赤外分光法，エネルギー移動，そして最近では，過冷却液体の動的不均一性の理解に関する最先端の研究を行っている。

信定准教授は，ナノ構造体の光誘起量子ダイナミクスの研究を行っている。基底関数依存性を避けるため grid 表示を

用いて，Maxwell ⽅程式と Schrödinger ⽅程式のカップルした⽅程式を解く独自のプログラムを開発している。ナノ粒

子，量子ドット，吸着子−表面系の光誘起電子ダイナミクスの解析を目標としている。

柳井准教授は，光合成系とともに，β カロテンのような分子の π 共役系や π–π* 遷移の解析を通して，強相関系につ

いて調べている。それらの結果を，その分野の有力な実験グループの結果と比較している。

江原教授は，興味深い様々なプロジェクトに取り組んでいる。電子状態の詳細な取り扱いによる物性の計算を行い，

実験と比較している。また，分光，物質科学，触媒におけるいくつものすぐれた応用研究に成功している。

奥村准教授は，生体分子に応用するためのサンプリング法の研究に携わっている。彼のグループでは，諏訪−藤堂に

よるサンプリングを用いた置換レプリカ交換法を開発している。他の⽅法と効率を比較したベンチマーク計算を示す

と面白いと思う。

鹿野准教授と石崎准教授は分子構造と計測（鹿野）と光捕集系とコヒーレンス（石崎）に関する基礎的でかつ実際上

重要な問題の解決を目指した興味深い野心的な研究について説明した。

秋山教授は，シアノバクテリアの概日時計を構成する KaiC のタンパク質の遅いダイナミクスに関する実験研究を行っ

ている。この分野では，多くの重要な未解決問題があり，約２４時間の周期を理論および計算的に取り扱うのは困難

である。しかし，Ｘ線結晶構造解析，溶液散乱やそのほかの物理化学的⽅法を用い実験的に非常に大きく進展させた。

提言

(1)　若手研究者をサポートするためのメンターの配置。理想的に，各助教に日常的にアドバイスをする人を付ける。

これには，助教とは異なる見⽅のできるように，助教とは異なる分野の教授が良いであろう。各助教が適当な人と話

をできるようにするために，メンター集団を大きくするのが良い。メンターには責任あり，委員会の仕事に匹敵する

ことであることでメンターを引き受けてくれるように促すことができると思う。

(2)　何らかの形での所内の基盤整備が必要と思う。気軽に皆が交流できるコーヒーショップのあるファカルティクラ

ブが最善の解決策であろう。

次期所長任命の計画が整っていることを確信している。現所長のもっていた指導力と展望が維持されれば，分子研

は進歩し続け，日本における分子科学研究の最重要研究機関の地位を維持していくことであろう。
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