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自由発想研究のススメ 
 

 

科学技術振興機構 橋本和仁 

 

 

 

わが国の研究力の長期低下傾向に歯止めがかかりません。特に基礎研究力の指標としてもよく使われる学術論文に

ついてはご承知のとおり、ほとんどの分野で量・質ともに国際的地位を下げ続けています。物質・材料分野もその例

外ではありません。 
 

 しかし、自慢話になってしまい恐縮ですが、実は筆者が2022年3月までいた物質・材料研究機構（NIMS）はこの限り

ではありません。例を挙げると、2016年に発表論文総数は1605、また論文の質的指標といえるトップ1％論文の割合は

1.9％でしたが、ここ数年これらの数値は顕著に伸び、2021年は論文総数1914、トップ1％論文割合は2.5％となってい

ます。その結果、近年は研究者1人当たりの論文数や論文1報当たりの引用数は、世界のトップ研究大学であるスタン

フォード、ケンブリッジ、オックスフォード、MIT、Caltechなどに比肩するレベルになっています。 
 

 NIMSで近年、顕著に論文パフォーマンスが伸びた理由はいくつか考えられます。なかでも研究員すべてに対し、「エ

フォートの50％は原則、自分の好きな研究を行い、成果を必ず論文の形で世に出すこと」と、自由発想研究を奨励し、

半ば強制したことが有効だったと筆者は思っています。自分の好きな研究を行うことが最も研究力を伸ばす手段とな

ります。論文の数は増え、その質も向上していくことが期待できます。その上で国立研究開発法人としてのNIMSのミ

ッション、つまり社会貢献につながる組織的プロジェクトや産学連携などの研究を残り半分のエフォートで行うので

す。半分は自分の好きなように研究をやっているのですから、 “お仕事”であるNIMSのミッションとしての研究から

も質の高い論文が出てくるであろうことは述べるまでもありません。 
 

 さて、これを大学に当てはめてみましょう。大学教員のミッションは半分が教育、半分は研究でしょう。この研究

に充てられるエフォートは原則、すべて自由発想研究に充てるべきというのが筆者の考えです。大学人が最初から「社

会に役立つ研究を」などと考える必要はありません。ぜひ自由に発想を膨らませて研究力を高め、成果を論文として

発表するべきです。その自由な研究から出てきた成果が、もし社会に役立つ成果になる可能性があるのであれば、そ

こから社会貢献を視野に入れた研究へと展開するとよいでしょう。しかし、「なんちゃって応用研究」はだめです。

社会のために役立つには、競合する技術より優れていなければ意味がありません。真摯に自分の成果が既存技術や競

争技術より優位性をもっているか検討する必要があります。 
 

 国のファンディングシステムから見ると、自由発想研究を支援するのは主として科研費、つまり日本学術振興会

（JSPS）の科学研究費補助金です。科研費で行う研究課題の選定の際は、政府の要請はもちろん、社会的必要性をも

考慮する必要は全くないと思います。自らが面白い、あるいは学術的な価値が高いと思うテーマを選ぶべきです。そ

うして研究者として自由に羽ばたき、論文を世に発表していただきたいと思います。 

 一方、社会的課題解決に貢献する研究を支援するのは科学技術振興機構（JST）や日本医療研究開発機構（AMED）、

さらに新エネルギー・産業技術総合開発機構（NEDO）の資金です。特にJSTは社会課題解決につながる研究のうち、基

礎研究部分を主としてカバーすることをミッションとしています。科研費で出てきた優れた成果のうち、社会貢献に

つながる可能性のある研究を支え、発展させることがJSTの最も重要な使命です。当然その過程で、成果を優れた論文

として発表していくことを要求します。 
 

 現在、このようにファンディングがうまくつながり、優れた研究が途切れなく続くようにするための仕組みづくり

を進めています。ぜひとも、日本の基礎研究力のV字回復につなげていきたいと思っています。でも、研究するのは皆

さんです。皆さんの奮闘を大いに期待しています。 

■巻頭言■ 
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液状π共役分子の創成および発光・発電機能 
 

物質・材料研究機構 国際ナノアーキテクトニクス研究拠点  

中西尚志 
 

 

 

１．はじめに 

 身体や衣服に直接装着可能な医療・ヘルスケア用の軽量・柔軟性に富むウェアラブル素子や、サイバー空間と実空間を融

合させるメタバース等で活用できるハプティクス素子など、Eco-Society 5.0やWell-Being社会構築に向けた先端技術開発が近

年活発に行われている。それらウェアラブル素子やハプティクス素子では、素材の柔らかさ・自由変形性と光・電子機能が

両立する必要がある。そこで我々が着眼したのが、素材の究極の柔らかさ（流動性）を持つ常温液状の分子材料である1)。

さらに、水や汎用溶媒とは異なり、液体そのものに光・電子機能を持たせることを意識して材料開発を行った。光・電子機

能を司る分子ユニットとしてπ共役分子を採用し、π共役分子周りに柔軟、嵩高く且つ絶縁性の分岐アルキル鎖を導入するこ

とで不揮発性の常温液体材料を得ることに成功した2)。本レビュー記事では、アルキル化π共役分子液体の分子設計のコンセ

プト、液体基本物性、光学特性ならびに発電特性に関して、筆者らの研究を中心に紹介する。 

 

２．分子設計：アルキル－πエンジニアリング 

 一般的には、平面性の高いπ共役分子は有機半導体としての機能

発現が研究対象となっており、自己組織化的に配向させることに

よるキャリア移動度の向上が目標とされることが多い。ごく最近

では、二次元状に重合ネットワーク化して多孔性材料化も注目を

集めているが、何れにしてもπ共役分子は配列・配向することが必

須である。これら戦略と真逆の考えとして、π共役分子を分子中隔

離・孤立させて、分子配向は無視した材料を考案した。すなわち、

バルク状態でありながら隣り合うπ共役分子間の相互作用が生じ

ない様にπ共役分子骨格の周りに柔軟且つ嵩高い分岐アルキル鎖

を導入する分子設計概念である（図1）1,2)。導入する分岐アルキル

鎖は高いエントロピーを有すため、比較的大きなπ共役分子であっ

ても常温で液体化することができ、アルキル側鎖の絶縁性も相ま

って孤立したπ共役分子固有の光・電子機能をバルク状態でも発揮

できる。先ずここでは、アルキル－π共役分子液体の分子構造を2パ

ターンに分けて説明する。 

２－１．Core-Shell型 

 アルキル－π共役分子液体の中心（コア）にπ共役分子を配置し、その外郭に複数の分岐アルキル側鎖を導入することで、

Core-Shell型の分子構造となる（図2a）。コアに配置したπ共役分子は、アントラセン3,4)、ピレン5)、ジスチリルベンゼン6)、

ポルフィリン7)、フタロシアニン8)等があり、他研究グループからもテトラフェニルエテン9)やピラーアレン10)などが同様の

分子設計概念で液体材料を得ている。導入したアルキル側鎖数は4本～16本であり、π共役分子構造が大きいほど側鎖本数も

多くなる傾向がある。 

２－２．Head-to-Tail型 

 Head-to-Tail型では、π共役分子の片側に分岐アルキル鎖を導入することで常温液体を得ている（図2b）。一見、界面活性

剤と同様の分子骨格に見えるが、π共役分子、アルキル鎖は何れも疎水性であることと、分岐アルキル鎖は直鎖アルキル鎖

と比較してアルキル鎖間のvan der Waals相互作用が低く、十分に高いエントロピーを有すため自己組織化できず、アモルフ

ァス状の常温液体となっている。本分子設計で液化されたπ共役分子は、ナフタレン11)、ピレン5)、フラーレン（C60, C70）12,13)

等があり、他グループからもカルバゾール14)、キノキサリン15)、ジベンゾジフェナジン16)等が報告されている。この際、導

入したアルキル側鎖数は1本～3本であり、Core-Shell型と比較して少ない。そのため、π共役分子骨格の露出度は比較的高く、

液体状態のアルキル－π共役分子に同種のπ共役分子を投入する（例えばアルキル化C60液体の系）ことで自己組織化が誘起さ

■レビュー■ 

 
図1 (a) 分岐アルキル側鎖でπ共役分子を被覆し

た液体分子構造の三次元モデル．(b) 紫外光照射

下、青色発光を示すアルキル化アントラセン液体. 
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れ、光電導性を発電することができる13)。つまり、デバイス形状に依存せず液体状態のまま配置させた後、光導電性を誘起

させたいタイミングでπ共役分子を別途投入することで系を活性化できるメリットが生じる。 

２－３．側鎖 

 図2cにπ共役分子骨格に有機合成的に導入するアルキル側鎖を示す。我々が好んで使っているアルキル側鎖は、Guerbet型

分岐アルキル鎖17)であり、2-エチルヘキシル基（2-C2C6）から2-ドデシルヘキサデシル基（2-C12C16）まで様々な側鎖長を揃

えることができる。また、分岐位置の炭素は光学活性となるが、我々は粘性の低下を期待して敢えてラセミ混合物を使用し

ている。その他、直鎖アルキル基12)、多分岐型アルキル鎖3)、3,7,11-トリメチル-1-ドデシル基15)、(3Rまたは3S)-3,7-ジメチル

オクチル基16)を利用するケースもある。また、炭化水素（アルキル）鎖の他に、シロキサン鎖やエチレングリコール鎖を導

入してπ共役系分子を常温液化する例もある1)。何れにしても、複数の側鎖を導入し、π共役分子間の相互作用を阻害するの

と、側鎖のエントロピーを利用して、π共役分子の液状化が達成されている。 

 

３．液体基本物性 

３－１．液体物性 

 アルキル化π共役液体分子を合成した際、先ず実施するのが液体物性の評価である。先ず、熱重量分析（TGA）測定で高

温側の熱安定性の評価と同時に、残留溶媒を含んでいないかどうかを確認する。残留溶媒の有無は、1H NMR測定において

もダブルチェックする。例えば、液体分子の塩化メチレン溶液から溶媒留去後、40~50 ˚Cの過熱下、減圧乾燥したサンプル

を、重クロロホルム中で1H NMR測定を行い、残量溶媒の有無を確認する。次に、示差走査熱量（DSC）測定において、融点

やガラス転移温度が室温以下であることを確認する。3-2.で触れるが、DSCの測定条件を工夫することで、過冷却液体状態

であるか否かの確認も重要である。また、アルキル－π共役分子液体が安定に液体状態を保持する温度範囲に関しては、TGA

の分解開始温度（～350 ˚C）とDSCのガラス転移温度（－50 ˚C）の間、約400 ˚Cの温度範囲で液体状態を示す系が多い1)。 

次いで、アモルファス状態（＝長距離秩序構造がない）を確認するためには、X線回折・散乱測定が有効である。特徴的

なのは、広角側のアルキル鎖が溶融状態であることを示すブロードなハロに加え、小角側に隣り合うπ共役部位間の距離が

同じくブロードなハロとして得られることにある。これは、アルキル側鎖で隔離されたπ共役部位はランダムな配向状態で

ありながら、ある程度一定の距離間隔が保持されるために得られるハロであり、約2 nm程度のπ共役中心間距離として小角

側に出現する3)。アルキル鎖の無秩序性は、赤外分光（FT-IR）でも確認できる。一方、π共役部位間での相互作用の有無は、

紫外可視吸収および蛍光スペクトル測定で、溶液中に単分子分散した状態のスペクトルからピークシフトが生じるか否かで

判断可能である。 

粘弾性体の物理的状態を判断するにはレオロジー測定は必須となる。例えば、ゲルと液体ではレオロジーの波形は異なる。

例えば、貯蔵弾性率（G’）、損失弾性率（G”）の大小関係で簡単に表すと、ゲルではG’ > G”だが、液体ではG” > G’となる

のが一般的である。ニュートン液体の場合は、剪断速度に対して複素粘度が一定となるが、非ニュートン液体となる場合は、

 

図2 アルキル－π共役分子液体の分子構造；a) Core-Shell型、b) Head-to-Tail型、c) 側鎖. 
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一定とならず外れた挙動を示す。後者の場合は、分子間でπ－π相互作用が生じている、またはある一定サイズのクラスター

を形成している可能性が示唆される12)。我々が創成してきたアルキル－π共役分子液体の経験では、π共役骨格が小さな分子

系ではニュートン液体11)、大きな分子系では非ニュートン液体に分類されることが多い8)。粘度を支配するパラメーターと

しては、分子サイズ（流体力学半径）、分子運動性、自由体積などが複合的に係わっている。これまでに、分子運動性に関

しては、固体NMRを駆使して定性的ではあるが議論が可能であることが分かっている5,7)。 

 

３－２．過冷却液体 

 常温で液体として得られたアルキル－π共役分子液体は、

稀に数週間から数ヶ月の保存の間に結晶化していることが

ある。これは最初に得られた液体状態は、常温では熱力学的

に安定な液体状態ではなく、速度論的に準安定状態としてト

ラップされた過冷却液体状態であったことを意味する。実際

に筆者らが過冷却液体状態と見極めたアルキル化アントラ

セン分子3,4)が、他のグループから常温液体として発表された

例18)もある。液体から固体結晶化することで、例えば発光色

が変化してしまうため、液体材料として信頼度高く実応用さ

れるためには、常温で固化しない熱力学的に安定な常温液体

であることが望ましい。我々は、過冷却液体の挙動を示すか

否かの判断方法として、挿引速度を0.2 ˚C/minと極端に遅く

したDSC測定、さらにはガラス転移温度より10 ̊ Cほど高い温

度でアニーリング保持後に昇温させるDSC測定を提案した

（図3）4)。これら測定条件において、昇温結晶化が室温以下

で起こらない系は常温液体の材料として安定に取り扱うこ

とができる。 

 

４．光学特性 

４－１．発光特性および発光色制御 

 アルキル－π共役分子液体は、アルキル化色素分子の液体

とも言い換えることができる。それら液体色素分子の10‒

5~10‒6 M濃度の希薄溶液中で観測される吸収・発光スペクト

ルとニート液状のスペクトルはほぼ重なる（＝同じ特性）6)。

この結果は、バルク液体状態において、π共役ユニットは無

配向な構造となり、溶融状態のアルキル鎖がπ共役ユニット

間に常に存在するため、π－π相互作用が極めて小さいまたは

生じていないことを意味する。また、導入するアルキル鎖の

本数を減らすことで、π共役ユニット表面が露わになり、基

底および励起状態において相互作用し得ることからエキシ

マー性の発光を示す5)。 

 アルキル化色素液体は、他の物質を溶かし込む「溶媒性能」

を兼ね備えている。π共役系ユニット、アルキル鎖の何れも

疎水性であることから、疎水性の小分子を低濃度溶かすこと

ができる。例えば、青色発光するアントラセン3)、ジスチリ

ルベンゼン6)の液体（図4a）に、緑色や赤色に発光する色素を

二成分系、三成分系として混合する。混合する色素の光吸収・

発光波長、光励起状態からのエネルギー移動（FRET）を適切

に選択することで、青色発光する色素液体（アントラセンま

 
図3 アルキル化アントラセン液体の分子構造とDSC（i；

-45 ̊ Cでアニーリング保持後、10 ̊ C/minで昇温、ii； 掃引

速度依存性：0.2 ˚C/minにおいて過冷却挙動出現）4). 

 
図4 (a)アルキル化アントラセン液体とアルキル化ジチ

リルベンゼン液体の分子構造．アルキル化ジチリルベン

ゼン液体と色素ドーパントの三成分系液体の(b)広面積塗

布膜の白色発光（紫外線照射下）；(c) UV-LEDの発光（左：

液体塗布による白色発光、右：塗布無しの市販青色発光

LED）. Angew. Chem. Int. Ed., 2012より転載6). 
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たはジスチリルベンゼン）を、黄、緑、橙、紫、赤など多色発光する液体へと調製できる。狙って白色発光する液体に調整

も可能であり、大面積での基板上へのペイントできる（図

4b）。また、市販の青色発光LEDの表面に塗布することで模

擬的な白色発光LED素子として扱うことができる（図4c）。 

 

４－２．エレクトロクロミック特性 

 液体分子中に埋め込まれたπ共役系分子は、固有の光電子

特性を利用して様々な機能を発揮できる。例えば、有機ラジ

カル（スピン）性能を固有に持つダブルデッカー型ルテチウ

ムフタロシアニン（Pc2Lu）をコアに配置し、16本の分岐ア

ルキル鎖の導入で液化した素材は、常磁性を示す8)。更に本

液体は、Pc2Luに固有の酸化還元機能により、スピン状態を

オン／オフ制御できるのと同時に、紫色（還元体）⇔茶色（中

性体）⇔薄茶色（酸化体）のエレクトロクロミズムによる可

視色も制御可能である（図5）。 

 

５．発電特性：液体エレクトレット7,19) 

 次に我々が着目したのが、液体エレクトレットである。医

療・ヘルスケア分野において注目されている人体に装着可能で且つ電池レスで駆動するストレッチャブル・ウェアラブル素

子では、軽量、形状任意性が高く、伸縮・柔軟性に優れた素材が必須となる。これまでの無機固体や高分子フィルムを基材

としたエレクトレット素子では、上記要求を満たすことは難しく、自由に形状変形できる流動性が確保され且つ電荷の保持

力の高いエレクトレット材料の開発が望まれている19)。溶融状態で且つ絶縁性のアルキル鎖によって隔離・保護されたπ共

役ユニットに注入される電荷は、安定に保持されると期待し、ストレッチャブル素子用のエレクトレット材料としてアルキ

ル－π共役分子液体が最適であると考えた。電荷を保持させるπ共役分子にテトラフェニルポルフィリンを採用し、合計8本

の分岐アルキル鎖を化学結合し、液体ポルフィリンを合成した（図6a）。液体ポルフィリンは不揮発性液体である。導電性

ITOガラス基板の上に塗布したポルフィリン液体にコロナ帯電処理を施し、スペーサーを介しITO基板を対面配置させ封止

することで、一般的なエレクトレット素子と同様な構造に組み上げた。指で加圧時に電圧出力が生じており、エレクトレッ

ト素子として正常作動していること、圧力・振動センサへの適応性を確認した（図6b）。また、交流電圧（±100 V、1 kHz）

の印加時には、200 Hzの変調発振（音）が生じたことから、音波アクチュエータとしての適応性も確認できた（図6c）。本

結果は、世界初の「液体エレクトレット」の実証例になる7)。 

 
図5 ダブルデッカー型ルテチウムフタロシアニン液体

の酸化還元に追随して応答するスピン活性のon-offとエ

レクトロクロミズム8) 

 
図6 (a) 液体ポルフィリンの分子構造と三次元モデル構造．(b, c) 帯電させた液体ポルフィリンをITO基板間に封止して

作製したエレクトレット素子．(b) 圧力・振動センサ（圧電素子）、(c) 発振・音波アクチュエータ.7) 
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次いで、液体の流動性、自由変形特性を活かしたエ

レクトレット素子を開発した。コロナ帯電させた液体

ポルフィリンを直接、伸縮性布地に含浸させ、ポリウ

レタンフィルム上に銀メッキ繊維を伸縮性ナイロン

繊維上にパターニングした伸縮性電極で挟み込み封

止する（図7a）ことで、ストレッチャブル液体エレク

トレット素子を開発した7)（図7b）。素子の表面を指で

押すと、±100～120 mVの電圧出力が得られた（図7c）。

この液体エレクトレット素子は、伸縮、折り曲げや

様々な形状変形に適応できるため、電池レスで駆動す

る脈波・心拍センサ、筋電・モーションセンサなどの

Well-Being社会構築にも関連する医療応用への展開が

期待できる。 

 

６．最後に 

 機能性液体のサイエンスの歴史はまだ浅く、筆者が紹介した光機能やエレクトレット発電機能以外にも、様々な応用側面

が見出される可能性を秘めている。液体物質がさらに高機能化されることで、新たなクリーンエネルギー戦略やグリーント

ランスフォーメーション（GX）への対応の可能性も期待できそうである。一方で、機能性ソフト材料の新物質としての理

解・探索に関しても、研究開発要素は多く残されている。今後多くの研究者が液体サイエンスの分野に足を踏み入れ、基礎・

応用の両側面でアルキル化π共役分子液体に限らず様々な機能性液体材料の発展が加速することを期待している。 
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形状記憶高分子を用いたバイオアクティブ界面の創製 
 

物質・材料研究機構 機能性材料研究拠点、宇都 甲一郎 

 

１．はじめに 

 特定の生物学的機能を操作可能な新規材料の開発には、材料と生物学の相互依存関係の解明が必須であり、材料物性や特

性が細胞、組織、臓器、そして生物全体のスケールで生物学的機能に及ぼす影響を研究する分野は「マテリオバイオロジー 

(Materiobiology)」として注目されている1)。近年、細胞外微小環境の構造・力学的な材料特性が細胞・組織の機能や運命に及

ぼす影響およびその作用メカニズムが明らかになりつつあるが、その多くにおいて培養中一定である静的な構造・力学特性

が扱われており、生体内における複雑な動的環境とは大きな乖離がある。発生プロセス、線維化や癌化などで観察される多

くの細胞現象自体が細胞外微小環境の動的変化を伴うことを鑑みると、細胞に対してそのような動的変化を提供可能な培養

基盤技術の開発は、高度かつアクティブな人為的細胞操作を実現するために有用であると考えられる2)。そのためには、材

料と細胞や生体物質が接する「バイオ界面」の精緻な設計・構築が鍵となる。 

 我々は、動的概念を組み込んだ細胞培養の場を提供する材料の開発を進め、生体内と同様な動的構造・力学場の創出及び

その動的変化に起因する新奇な細胞現象の探索、細胞操作技術の構築を目指している。本稿では、外部刺激に応答し形状変

化を誘起する「形状記憶高分子」を活用し、表面トポグラフィー可変培養基材として応用した例やこの領域における低次元

系材料が有するポテンシャルについて紹介する。 

 

２．高分子材料表面の形状記憶現象 

 ポリマーが形状を記憶するメカニズムについて、化学架橋型(半)結晶性ポリマーからなる一方向性形状記憶現象について

説明する (図1A)。図中にある転移温度 (Ttrans) は、加温側と冷却側でそれぞれ融点 (Tm) と結晶化温度 (Tc) となる。ある鋳

型中で化学架橋を導入すると、その鋳型の形が材料の永久形状となる。Tm以上に加熱すると結晶相が融解し、ポリマー鎖の

セグメント運動が可能となり、ゴム同様にわずかな外力により変形が可能となる。この変形状態から外力を除くとエントロ

ピー弾性により永久形状へ戻るのがゴムであるのに対し、変形を維持したままTc以下へと冷却すると結晶化により非晶性ポ

リマー鎖のセグメント運動が強い制約を受けることになるため、外力除去後も変形させた形状を維持することができるよう

になる。この一時的形状では結晶化によりポリマー鎖が低エントロピー状態のままトラップされており、Tmより低い温度で

は一時的形状が維持されるが、Tm以上の加熱により結晶相の融解が起き、エントロピー弾性を駆動力として永久形状へと自

発的な形状回復を示す。一時的形状を作る際に再度外力が必要という条件付きであるが、この形状記憶効果自体は可逆的現

象である。この形状記憶効果は、材料のバルクのみならず「表面」で誘起させることも可能である (図1B)3,4)。永久表面形状

を有するサンプルをTm以上に加熱した状態で、任意のパターンを有する鋳型を一定荷重で表面に押込み、その後Tc以下へと

冷却することで一時的表面形状を固定することができる。この場合、一時的表面形状であるパターン‘B’がTm以上の熱刺激

により、永久表面形状‘A’へと戻るため、構造を動的に変化させる表面の設計が可能となる。 

■レビュー■ 

図1. 温度駆動型形状記憶高分子のメカニズム: (A) バルクと(B) 表面の形状記憶現象、(C) PCLの構造制御による架橋体の転移温度制

御 
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 本研究では、形状記憶高分子としてポリ(-カプロラクトン) (PCL) 架橋体に着目した。PCLは生体適合性と生分解性を有

し、アメリカ食品医薬品局 (FDA) 認可を取得している安全性の高い素材である。また、PCLは半結晶性高分子として分類

され、Tmを60℃付近に示すが、その温度は生理的温度域より遥かに高い。我々は、このPCLの分岐構造や鎖長、すなわち高

分子ナノアーキテクトニクスを精密制御することにより、PCL架橋体の転移温度の制御を試みた。例えば、4分岐型PCLと2

分岐型PCLのマクロモノマーを混合し、作製したPCL架橋体は4分岐型PCLマクロモノマーの量に依存して、融点を低下させ、

生体温度をカバーする温度領域でTmを精密制御できることを明らかとした (図1C)3,5)。ここでの転移温度Tmは、形状記憶効

果を発動するスイッチング温度となるため、バイオ応用に適用可能な形状記憶高分子材料を手にしたこととなり、放射線治

療用固定具6)、骨腫瘍治療用バルーン7)や胎児治療用デバイス8)など形状記憶現象を用いた新奇なバイオメディカルデバイス

の応用展開を切り拓いた。 

 

3．形状記憶表面を用いた細胞のアクティブ機能操作 

 組織の再生や病気の発症などの生命現象に細胞足場の表面構造 (トポグラフィー) 変化が関与していることが示唆されて

いる。健康人の心筋組織では細胞が規則正しく配向し、この異方性配向が心臓の力強い拍動の一旦を担っているが、肥大型

心筋症の病変部位では細胞の配向が著しく乱れている (図2A)。ここには細胞足場のトポグラフィー変化が関与すると考え

られるが、その変化に対する細胞や組織の応答を生体内且つリアルタイムで観察することがどれほど難しいかは想像に容易

い。このトポグラフィー変化に対する細胞応答を調べるためのツールとして、上述の表面形状記憶現象を活用した動的培養

基材を作製した。表面形状記憶培養基材は、32℃と37℃の細胞に対してマイルドな温度変化によりサブミクロンスケールの

溝構造を任意のタイミングで消失や出現あるいは方向変化させることができる (図2B)3)。この表面溝構造はコンタクトガイ

ダンスと呼ばれる指向性接着を誘導し、細胞が溝構造に沿って配向接着する。この異方性配向した細胞に対して、温度変化

により90°溝方向の変化を誘起させた場合、線維芽細胞は初期の配向状態から徐々に向きを変化させ、最終的に配向性を90°

回転させた9)。また、この技術は細胞が独立に存在する一細胞系のみならず、細胞-細胞間相互作用を有し、組織構造に近い

多細胞系にも適用可能である。同様のサブミクロンスケールの溝構造を有する表面形状記憶培養基材でラット心室筋細胞を

培養すると、異方性配向した心筋細胞シートの形成とそれに伴う異方性拍動といった生体内類似の機能を引き出すことに成

功した (図2C)10)。驚くべきことに、材料表面の溝方向を90°変化させ場合、異方性配向した細胞シートが協同的に向きを変

化させるとともに、拍動方向も変化することを見出した。これらの事実は、表面形状記憶培養基材が一細胞挙動だけでなく、

組織レベルでの協同的細胞挙動をも動的に操作できることを示しており、病気の発症プロセスなど生体内を模倣した時間発

展的な細胞外環境を創出する新たな培養基材となり得る。一方、これらの系においては表面形状の変化を誘起する際、温度

変化を要するため、厳密には温度変化が細胞に及ぼす効果を考慮する必要がある。これを解決するために、著者らは金ナノ

ロッド11, 12)や窒化チタンナノ粒子13)などの低次元ナノ材料をハイブリッド化したPCL架橋体についても検討している。金ナ

ノロッドや窒化チタンナノ粒子が有する光熱変換特性を利用したアプローチであるため、表面形状変化を「光」で誘起させ

ることが可能となり、任意のタイミングかつ照射部位限定 (空間特異) 的な表面形状と細胞配向の変化を達成できる。また、

細胞培養温度を変化する必要がないため、時空間的な構造変化に対する細胞応答をより生理的環境に近い状態で検討するた

めの材料として有望である。 

 

4．低次元系形状記憶材料を用いた新たなバイオ界面 

 細胞にとって物理的な足場となる細胞外マトリクス (ECM) がコラーゲンやエラスチン繊維など低次元構造を有するこ

とに着目し、繊維構造を有する形状記憶材料の開発を行った14)。PCLジオール (Mn = 46.3k)、1,4-ブタンジオール、ジイソシ

アネートからなるランダムコポリマーを合成し、電界紡糸 (エレクトロスピニング) 法により、ハードセグメント形成に伴

図2. 表面形状記憶現象を活用した動的細胞操作: (A) 肥大型心筋症で見られる組織の構造変化 (上) と材料表面の構造変化 (下)、

表面溝構造の90°方向変化に対する (B) 線維芽細胞細胞の配向変化、(C) 心筋シートの配向 (上) と拍動方向変化 (下) 
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う物理架橋により安定化されたナノファイバーを作製した。この手法により、自己支持性を有するフィルム様の外観を呈す

る材料が得られ、SEM観察結果より、その材料がナノファイバーで構成されていることが確認された (図3A)。得られたPCL

ナノファイバーは、その形状記憶特性により巨視的な形状のみならず、ナノファイバーの配向性もプログラム可能であり、

ひずみ固定後に延伸方向に沿って配向した繊維構造が、熱刺激により元のランダム配向状態へと戻ることを確認した。エレ

クトロスピニング後の繊維配向がランダムなPCLナノファイバー上でヒト間葉系幹細胞を培養した場合、細胞は良好に接着

するが配向の規則性は認められずランダムなものであった。一方、ひずみ固定により異方配向したナノファイバー上では、

細胞が繊維方向に沿った配向接着を示し (図3B)、形状記憶特性によるナノファイバーの配向制御を介して細胞のランダム-

配向接着を規定できることを明らかとした。このECMの低次元構造を模倣した形状記憶ナノファイバーは、上述した病理プ

ロセスなど生理現象を生体外で忠実に再現できる可能性を秘めており、今後の更なる展開が期待される。 

 

5．おわりに 

 以上、本稿では形状記憶高分子が示す材料「表面」の形状記憶現象を活用した新奇バイオアクティブ界面の創製及びマテ

リオバイロジー研究への応用としての動的細胞機能操作について概説した。形状記憶能はほぼ全ての高分子が示しうる特性

であるが、生理的温度域で駆動する形状記憶高分子となるとさほど多くない。我々が開発した高分子ナノアーキテクトニク

スの精密設計により得られる形状記憶PCL架橋体は、生理的な微小温度変化に対する応答性の観点では他を圧倒するものが

あり、移植用・体内留置型デバイス、薬物放出デバイスなどのバイオメディカルデバイスの高機能化に資することが期待さ

れる。また、表面形状記憶培養基材としての展開は、これまで解明が進んでいない細胞外微小環境の構造力学的要因が細胞

機能・運命、病気の発症、組織修復プロセスの時間的影響の理解に有望である。光熱変換特性を有する金属/セラミックスナ

ノ粒子やナノロッドとPCLのハイブリッド化は、形状記憶効果を光により誘起できるだけでなく、時空間操作性を付与させ

ることができる。サブミクロンスケールの繊維構造を有する形状記憶材料により、生体内のECMを模した構造場の創出のみ

ならず、病理組織学的に観察される繊維構造の規則性と細胞配向性の関係性を紐解く手がかりを得ることができた。これら

は、低次元ナノ材料とのハイブリッド化や形状記憶高分子の低次元材料化が、高度な細胞機能操作や生理的環境のより忠実

な再現を可能にする方法論として有望であることを示唆している。さらに、トポグラフィーに沿って配向した細胞内におい

て、アクチンモノマー (0次元) がアクチン繊維 (1次元) へと変化するアクチン重合プロセスの方向性が表面トポグラフィ

ーにより規定されていることを鑑みると、界面ナノ構造が低次元系集合過程を制御していると捉えることができる。今後、

材料界面を起点とした細胞-組織-臓器のマルチスケールかつ階層的制御プロセスを理解することにより、様々な生物学的機

能を操作する材料の開発や応用展開が生まれることが期待できる。 
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トランジスタ構造を利用した 

固体電解質界面における電気二重層効果の定量評価 
 

物質・材料研究機構 国際ナノアーキテクトニクス研究拠点 

土屋敬志、寺部一弥 
 

１．はじめに 

 従来の液体電解質の代わりに固体電解質を用いる全固体電池は電解質の蒸発、分解、液漏れ、発火などの問題を解決でき

るため次世代電池の最有力候補である。国内外での研究開発が進み、電気自動車(EV)などへの応用が期待されている。高エ

ネルギー密度や安全性が期待される一方、固体電解質/電極界面の高い界面抵抗による出力低下が問題となっている。高い

界面抵抗の起源は明らかでなく様々な機構が検討されているが、一因として界面近傍でのLiイオン濃度変化に起因する電気

二重層の影響が疑われている。液体電解質系では電極界面近傍に電気二重層が形成されることはよく知られているが、固体

電解質系ではその有無(存在)自体について様々な議論がありよくわかっていない。これは液体電解質に比べてイオン/電子

混合伝導性を生じやすい固体電解質系では電気化学応答が複雑化する特徴に起因しており、電気二重層効果の明瞭な検出や

評価が困難のためである。そこで筆者らは最近、電界効果トランジスタの仕組みを利用して、固体電解質界面の電気二重層

の電荷をホール測定で定量評価する新手法を開発した(1)。本稿では、種々のリチウム系固体電解質薄膜とダイヤモンド単結

晶を用いて作成したトランジスタに本手法を適用し実施したホール測定について解説する。さらに、走査型透過型電子顕微

鏡によるその場観察と比較することで明らかになったリチウム系固体電解質界面の電気二重層の特徴について述べる。 

 

２．電界効果トランジスタを利用するリチウム系固体電解質/ダイヤモンド界面のホール測定 

電界効果トランジスタとは、誘電体と接したゲート電

極に電圧(ゲート電圧)を加えることで電荷を誘起し、半

導体で出来たチャネル領域の電子(または正孔)キャリ

ア密度を制御し、ソース・ドレイン電極の間の電流を制

御する方式のトランジスタである。本研究では、電界効

果トランジスタの誘電体部分にリチウム系固体電解質

を、さらに半導体部分にLiイオンと反応せず、イオン挿

入・脱挿入もしない(=イオンブロッキング性)ダイヤモ

ンドを用いた。この様な構造を用い、固体電解質の電気二重層効果によって生じた電荷の

みをダイヤモンド表面の電子キャリア密度変化として捉えるのが狙いである。今回は、異

なる元素を含むもののイオン伝導度が同等である2種類のリチウム系固体電解質、Li-Si-

Zr-O(LSZO)薄膜およびLa-Li-Ti-O(LLTO)薄膜を用いて、図１に示す３種類のトランジスタ

(LSZO、LLTO/LSZO、LLTO)を作製した(1)。LLTO/LSZOトランジスタは、LSZOトランジスタのダ

イヤモンド界面に5nm厚のLLTO薄膜が挿入されているのが特徴である。 

ホール測定で得られた正孔密度のゲート電圧依存性を図２に示す(1)。ゲート電圧の向き

はLiイオンがダイヤモンド/固体電解質界面からより引き抜かれる向きを正にとっている。

ゲート電圧を正の向きに増していくに従い、リチウムと酸素の他にシリコンとジルコニウ

ムを含むLSZOトランジスタでは電気二重層効果によってダイヤモンド表面の正孔密度が4

×1010 cm-2から2×1013 cm-2まで約３桁にも渡って変化することに対して、チタンとランタ

ンを含むLLTOトランジスタでは変化が全く観察されなかった。これはLSZO薄膜界面ではLi

イオンが引き抜かれるに従い電気二重層効果が生じていることと対照的に、LLTO薄膜界面

では電気二重層効果による正孔密度変化が妨げられていることを示している。さらに界面

に5nm厚のLLTO薄膜を挿入したLLTO/LSZOトランジスタにおいてもLLTOトランジスタと同様の非常に小さな変化しか観察さ

れなかった。これらより、正孔密度変化の挙動が界面から5nm以内の領域の電解質組成に支配されることが明らかとなった。 

LSZOトランジスタと、LLTO・LLTO/LSZOトランジスタの顕著な違いは何に起因しているのだろうか？１つの可能性は、電

解質内部での電荷補償である。ダイヤモンド/電解質界面からLiイオンが引き抜かれる際に生じる負電荷が、LSZOトランジ

■トピック■ 

図１本研究で用いた３種類のトランジスタ(1) 

図２正孔密度のゲート電圧

依存性(1) 



日本化学会研究会「低次元系光機能材料研究会」ニュースレター 

LPM Lett. 2022, 26 

 

─ 14 ─ 

スタではダイヤモンド表面に新たに導入された正孔と電荷補償するのに対して、LLTO/LSZOトランジスタではLLTO薄膜内で

構成元素の酸化還元反応により生じた電子欠陥と電荷補償する。もしこのような違いがあれば、正孔密度変化の抑制効果を

合理的に説明することができる。そこで、走査型透過型電子顕微鏡を利用する界面のその場観察を試みた。 

 

３．走査型透過型電子顕微鏡−電子エネルギー損失分光法によるその場界面分析 

LLTO薄膜の持つ電気二重層抑制効果の起源を調べるために、走査型透過型電子顕微鏡−電子エネルギー損失分光法(STEM−

EELS)によるその場観察を行なった。図３(a)に示すダイヤモンド電極/LLTO薄膜(5 nm)/LSZO薄膜/LiCoO2電極の２端子セル

を作製し、直流電圧を印加しながらダイヤモンド電極/LLTO薄膜界面近傍のTi L端EELスペクトルを測定した(1)。図３(b)に

Ti L端EELスペクトルを示す。V=0Vで観察されたスペクトル形状は、L2、L3ピークから構成されTiイオンが+4価のスペクトル

形状とよく一致している。しかし、+4価よりも低エネルギー損失側に位置する+3価の寄与によって、低エネルギー損失側へ

のシフトが認められる。一方、V=1Vで観察されたスペクトルでは

L2、L3ピークともに高エネルギー損失側にシフトした。これは正

電圧印加によってLiイオンがLLTO薄膜内から引き抜かれること

によって生じる過剰負電荷がTiイオンの+3価から+4価への酸化

反応によって補償されていることを示している。すなわち、LLTO

薄膜を用いたトランジスタのホール測定において認められた正

孔密度変化の抑制効果は、LLTO薄膜に含まれるTiイオンの酸化還

元反応によって電荷補償されもたらされることが確認された。 

 

４．硬X線光電子分光を用いる固体電気二重層のその場観

察 

LSZOと電極界面で生じている電気二重層の厚さや電位分布を調べるために、硬X線光電子分光によるその場観察を行なっ

た。測定には、大型放射光施設SPring-8のビームラインBL15XUのその場硬X線光電子分光装置を使用した。測定面となる上

部電極には、ダイヤモンド同様にイオンブロッキング性の材料として知られるAu薄膜を選択し、Au薄膜/LSZO薄膜/LiCoO2

電極構造の２端子セルを作製した。このセルに直流電圧を印加してAu電極/LSZO界面から次第にリチウムイオンを引き抜き

ながら、Au電極のAu 4fやLSZO薄膜のO 1s光電子スペクトルをその場測定した。様々な電圧を印加した状態で測定したO 1s

スペクトルを図４(a)に示す。電圧を増すに従ってスペク

トル形状が広がっていることがわかる。これはAu電極

/LSZO界面近傍でのリチウムイオンが引き抜かれ電気二重

層が形成されることによって電位分布が生じていること

を示している。このスペクトル形状、およびセルを構成

する材料中での電子の非弾性平均自由行程(IMFP)等を利

用することで界面近傍に生じている電位分布を計算する

ことができる。得られた電位分布の印加電圧依存性を図

４(b)に示す。印加電圧が増すに従って、電極から1nm以

内(2〜4Å)の非常に薄い領域に急峻な電位分布が生じて

いることがわかる。液体電解質で確認されている

Helmholz層と類似の電気二重層が固体電解質でも生じ、

高密度電荷が蓄積されることを示している。 

 

 

４．最後に 

固体電解質界面の電気二重層効果をトランジスタ構造を利用して定量評価する新手法について紹介した。ここで観察され

る電気二重層抑制効果はLLTO/ダイヤモンド界面における電荷(正孔)移動とそれに伴う電解質の酸化還元である。LLTO中の

Tiイオンがダイヤモンドのイオン化ポテンシャルより低エネルギー側に欠陥準位を形成し電荷移動を引き起こすことで電

気二重層効果を妨げる機構が想定されるため、価電子帯近傍の光電子分光などを併用して多角的に検証する予定である。一

図３(a)STEM-EELS用２端子セル、(b) LLTO領域で測定

したTi L端EELスペクトル(1) 

(a) (b) 

図４(a) その場観察したO 1s硬X線光電子スペクトル、

(b) 光電子スペクトルの解析から得られた電位分布

の印加電圧依存性(1) 
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方、今回は紙面の都合上省略したが、固体電気二重層トランジスタのパルス応答には特異な非線形性が認められる。最近、

この非線形性に由来する高い演算機能を見出しており、高性能人工知能デバイスへの応用を進めている。固体電気二重層は

固体電解質との接触によって自動的に形成され、エネルギーや情報を蓄積可能な、最も単純かつ微小な要素である。その基

礎解明によって飛躍的に高い性能を有する次世代エネルギーデバイス、人工知能デバイスの創出につながると期待される。 
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分子/ポリマー/果物と層状ケイ酸塩の相互作用 
 

物質・材料研究機構 国際ナノアーキテクトニクス研究拠点 江口 美陽 
 

1. はじめに 

 これまで、主に無機層状物質を使った研究をしてきました。

特に「層状ケイ酸塩」と有機分子の複合界面における、両者

の特異な挙動に興味を持っています。層状ケイ酸塩を使う理

由は色々ありますが、その中でも「平滑な表面」「均一な厚

み」「可視域での透明性」「静電的吸着能」「水への膨潤性」

に魅力があります。材料科学の分野では「今までにない組み

合わせと新しい構造で新機能を出す」ことがメガトレンドと

なっていますので、吸着以外にこれといって機能のない層状

ケイ酸塩は出る幕が限られているようにも思えます。層状ケ

イ酸塩は太古から人間の生活に役立てられてきた材料です

が、身近なものほど価値を感じなくなってしまうものです。

私は材料科学者として「層状ケイ酸塩はまだまだいける」とい

う直観があり、これを証明するためにいくつかの研究をしたのでこの場を借りてご紹介します（図１）。層状ケイ酸塩は（表

面修飾などせず）そのまま使い、複合化する有機物の方にバリエーションを持たせることで層状ケイ酸塩の知られざる側面

を探索しました。 

2. 背景～色素分子と層状ケイ酸塩の相互作用 

 固体無機化合物と分子の相互作用は多様な組み合わせで研究さ

れています。特に色素分子は固体表面で物性が顕著に変化すること

が多く、その原因や影響が研究対象となっています。層状ケイ酸塩

には電子移動などの効果がないため、色素分子への吸着のみによる

影響を純粋に観察することができます。私達は、色素分子が吸着に

よって色を変える効果を “Adsorchromism” 「吸着クロミズム」と

名付け、こういった効果の例をまとめました(図２、Adv. Sci. 

2021)。吸着により分子の構造が変化し、色調に影響を与える効果

は層状ケイ酸塩で特に特徴的なものであると言えます。 

 

3. 金属錯体と層状ケイ酸塩の相互作用 

そもそも吸着が起こるのは、層状ケイ酸塩構造中の同

型置換による負電荷が原因です。静電的な効果によって

カチオンを引き寄せます。Adsorchromismは静電的相互作

用が分子構造に影響し色調変化として現れたものです

が、より直接的にはどのような変化が起きているのか、

観察する必要があると考えました。そこで吸着による構

造変化が起きにくいと考えられる、６配位の金属錯体ポ

リマーを層状ケイ酸塩と複合化し、吸着前後で電子分布

を比較しました。この結果、吸着により中心金属（Fe）の

束縛エネルギーが減少し、これが酸化還元電位の低下につながる様子を確認することができました。これには層状ケイ酸塩

の表面負電荷と金属イオンの静電的中和が影響していると考えられます。非常にシンプルな現象ですが、絶縁体である層状

ケイ酸塩表面で物質の電気化学的特性を変えることができるという、興味深い知見を得ることができました（図３、ACS AMI 

2017）。これからヒントを得て、層状ケイ酸塩表面で求電子反応を加速させることにも挑戦し、成功しました。 

■トピック■ 

図２．吸着クロミズム 

図３．中心金属の静電的中和 

図１．層状ケイ酸塩と有機物の相互作用 
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4. 端点におけるプロトン化 

 層状ケイ酸塩の主な機能は吸着です

が、条件によっては吸着成分のプロトン

化が起きることがあります。モンモリロ

ナイトナイトなどを酸触媒として利用

するとき、層間イオンをプロトンに交換

することがありますが。Na+などのままで

あれば表面が強い酸性を示すことはあ

りません。これに対し、色素と層状ケイ酸塩が分散しにくい溶媒を使うことで、色素分子が強制的に層状ケイ酸塩に近接し、

端点のダングリングボンドによるプロトン化が引き起こされることがわかりました（BCSJ 2020）。この場合、モンモリロ

ナイトよりもサポナイトで強い酸性が示されますが（図４）、これは粒径の小ささに起因していると考えられます。  

5. 層状ケイ酸塩を介した色素分子と金属ナノ粒子の強結合形成 

 層状ケイ酸塩が可視域で透明であること、厚さが1 nm

で均一であることを利用し、これを介した色素分子と金

属ナノ粒子の強結合状態を形成することに挑戦しまし

た。強結合状態とは、二準位系（色素分子）と共鳴系（プ

ラズモン）がコヒーレントに相互作用している状態です

（図５左）。両者のエネルギーレベルを一致させるよう

に分子構造および元素を選択し、層状ケイ酸塩を介して

複合体を形成したとき、消失スペクトルに強結合を示す

ディップが観察されました(図５右、Chem. Lett. 2019)。  

6. 青果物と層状ケイ酸塩の相互作用 

 層状ケイ酸塩はポリマーなどに添加

することでそのガスブロック性能を向

上させることが知られています。本研

究では、層状ケイ酸塩自身が持つ成膜

性に着目し、このガス透過度を観察し

ました。これにより、湿度を上げるとガ

ス透過度が下がることや（図６）、粒径

の小さいものでキャピラリーフローに

よってガス透過が起きており、粒径の

大きいものに比べてガス透過度が高

いことなどを確認しました。サポナイト膜によるガス透過度が青果物の保存に適切であると考えられたためこれをリンゴな

どの表面で製膜し、長期にわたって状態を観察したところ、被膜されたものでより長期にわたって鮮度が保たれることを確

認することができました（JMCA 2021）。  

7.最後に  

 層状ケイ酸塩に派手さはありませんが、「平滑な表面」「均一な厚み」「可視域での透明性」「静電的吸着能」「水への

膨潤性」など優れた特性を持っています。これらの特性は層状ケイ酸塩がナノ構造制御のビルディングブロックとして使わ

れることでより高い効果を発揮します。地球上に遍在するこの材料の活用法を探ることが、この先さらに重要になると予想

しています。 
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原子構造解析に基づく低次元材料の物性と機能の理解 
 

物質・材料研究機構 国際ナノアーキテクトニクス研究拠点 冨中 悟史 
 

１．はじめに 

材料の１つ以上の次元が原子・分子レベルの厚みで構成される低次元材料は、エレクトロニクス、燃料電池、触媒など多く

の分野での応用が期待されており、これまでに様々な物性や化学的機能が報告されている。原子配置やその対称性が支配す

る物性では、僅かな違いが不連続な変化に繋がることもあり、本質的な理解には正確な原子構造の情報が不可欠である。そ

のため、バルクの固体材料の場合、良質な結晶の育成と結晶構造解析が定型的な流れとなっている。一方で、化学結合の変

化に起因する機能について考えると、原子配置や原子間距離といったより局所的な因子の影響が大きいはずである。そのた

め、古典的な材料開発では、赤外分光などの分光測定が主流であり、反応自体が材料内部に与える影響の精密な理解は充分

ではない。低次元材料が単に微小材料という範囲を超えて特異な物性や機能を創発するためには、科学的に物性や機能を理

解する必要がある。本トピックスは、物質・材料研究機構における原子構造解析について我々の最近の研究例を紹介する。 

 

２．材料研究のパラダイム  

材料科学や材料エンジニアリングは非常に多岐に

渡る内容を扱うため、言葉の定義や議論の視点・焦

点を明らかにすることは非常に大切な作法である。

本記事を読む学生や初学者に向けて、材料の四面体

の考えから解説をする。材料研究は、作製プロセス

（ Processing ） 、 構 造 （ Structure ） 、 性 質

（Properties）、性能（Performance）の４つの互い

に依存した対象があり、それらを頂点とする四面体

が材料パラダイム（材料科学の四面体）の基本コン

セプトである（図１左）。近年では中心に分析

（Characterization）を加えた形が一般的である。このような表現は一見すると当たり前で意義が分かりにくいが、異分野

間での概念や焦点の共有に優れており、事実、材料研究への情報科学や機械学習の導入では、重要な役割を果たしている１）。 

「構造」については材料の種類によって、原子配置や形態、二次粒子の状態などの様々な意味を含んでおり、焦点の共有

として明確な定義を共有することが必要である。我々の研究は、結晶構造などの原子レベルの「構造」を解析し、「性質」

や「性能」の根源を解き明かすものである。このような視点から、「構造」について組成（Composition）、原子配置

（Arrangement）、次元（Dimension）、秩序（Order）の４つの大きな視点に分類すると分かりやすい（図１右）。低次元材

料は、次元が３より小さい材料の範囲と焦点が明確に共有できるわけである。 

  

３．低次元材料の構造解析  

「原子配置」や「秩序」を解析したい場合、現在の科学技術では、良質

な結晶とその回折データを得ることができれば、３次元材料であれば、

たとえ専門的な知識が乏しくても、ある程度の解析が可能になってき

ている。一方で、低次元材料の場合、結晶であっても、回折法が原理的

に適用できないことが多く、原子配置や秩序（対称性）を理解する難

易度が高い。原子配置に関しては、マクロな材料の低次元化という仮

定のもとでの類推や、電子顕微鏡での観察による理解で留める研究が

非常に多い。更に詳細な解析では、X線吸収分光や固体核磁気共鳴（NMR）

を用いた局所構造の理解を深める研究があるが、中長距離の理解に基

づく「次元」や「秩序」の理解は研究が少ない。近年では全散乱データ

の二体分布関数（PDF）を用いた構造解析が広まってきており、物質で

あれば結晶などの制限もなく、原子間距離とペア密度を得ることがで

きるため、汎用性が高い手法である。２－４）  

■トピック■ 

 

図１ 材料科学の四面体（左）と原子構造の四面体（右） 

 
図２ 既知情報（青字）で探索空間を制限し、機械

学習で原子配置の探索を行った例 
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我々は、PDFを用いて低次元材料を含む様々な材料の原子配置を解析

し、さらに対称性などの秩序を解析する手法のアルゴリズムを研究して

いる。その研究例を以下に少し紹介する。図２に示す例では、非晶質ホ

ウ化水素ナノシートの原子配置の解析を行った研究であり、様々な分析

から判明している情報を探索パラメータ空間の制限として用いて、最終

的に原子配置をベイズ最適化によって決定した。５）得られた構造モデル

の局所的な対称性を解析することで、水素にとって等価ではあるが、異

なる幾何学位置が存在するために、幾何学フラストレーションが起こ

り、長距離では秩序化しない（非晶質化）という理解が得られた。この

材料は導電性を有しており、その理解にも有用な情報となった。 

図３に示す例では、混合アニオン系の有機無機ハイブリッドペロブス

カイト材料における光による特性劣化について、原子レベルの変化を解

析することで本質を議論した。６）太陽電池材料として注目される材料で

あるため、光による特性変化は本質的な課題である。材料はナノコロイ

ドであり、変化のスケールによってゼロ次元としても扱える材料である

が光学特性の変化という点から、極小の3次元結晶として解析を行った。

大きな特性変化が起こるために、原子構造も大きな変化を予想していた

が、実際には見落としてしまいそうな僅かな変化のみがin-situ PDF実

験で観測された。構造解析を進め、光照射時にペロブスカイト結晶の対称性(空間群)が変化していることが分かった。具体

的には、局所的な状態で見ると、結晶の対称性が低下しており、そのことを基にした第一原理計算により実際の物性の変化

と良い一致が得られた。 

 

４．最後に 

材料の分野は多岐に渡り、異分野での交流や新たな手法の導入を行う場合、焦点の共有が難しいことがある。本原稿では、

材料の四面体を用いて原子構造解析という視点で我々の研究の位置づけを明確にしながら、低次元材料の研究例を紹介し

た。個別の研究例よりも、多くの人に研究哲学のエッセンスを共有できれば幸いである。 
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日本化学会「低次元系光機能材料研究会」 

第11回サマーセミナー2022 
 

主催： 日本化学会「低次元系光機能材料研究会」 

共催： 島根大学 

 西日本ナノシート研究会 

 先進エネルギー材料を指向したポリオキソメタレート科学国際研究拠点 

協賛： 日本化学会、触媒学会、日本ゼオライト学会、石油学会ジュニア・ソサイアティ(JPIJS) 

会期： 2022年9月9日（金）13時～10日（土）12時 

会場： 島根大学総合理工学部3号館2階多目的ホール （〒690-0823 島根県松江市西川津町１０６０） 

または現地・zoomによるハイブリッド開催（URL：https://www.shimane-u.ac.jp/） 

アクセス：松江駅からのアクセスは以下の通りです． 

   ● 松江市営バス 

・北循環線内回り  島根大学前下車・・・所要時間約１５分 

・島根大学・川津行 島根大学前下車・・・所要時間約２０分 

※他に「平成ニュータウン」「あじさい団地」「東高校」等もあります。 

   ●  一畑（いちばた）バス 

・美保関（みほのせき）ターミナル行 島根大学前下車・・・所要時間約２０分 

・マリンプラザしまね行  島根大学前下車・・・所要時間約２０分 

   ●  タクシー ・・・所要時間約１０分 

   ●  駐車場が無いため、車でのご来場はご遠慮下さい。 

(交通案内：https://www.shimane-u.ac.jp/nyushi/transport_access/campus_map/campus_map01.html) 

趣旨： 本研究会では低次元系の材料群を研究する、特に若手研究者の議論と交流を深める目的で、毎年夏季に

講演・討論会を開催しています。本年度は、「低次元材料の多様化・国際化」を主テーマとしたサマー

セミナーを島根県松江市島根大学にて開催いたします。0次元（ナノ粒子）、1次元（ナノチューブ）、

2次元（ナノシート）、3次元（細孔材料）構造を持つ低次元材料は、多種多様な物質群とそれに準じた

魅力的な物性・機能を発現してきました。本年度のサマーセミナーでは、低次元材料の磁気・電子特性、

光機能性、多孔質材料の設計などの分野で先進的な研究を展開する講師による招待講演と、学生を主体

とした口頭・ポスター発表を通じて、この分野のさらなる発展に向けた議論と交流を深めて頂きたいと

考えています。 

特別講演：齋藤健一教授（広島大学）、西原 禎文教授（広島大学）、Jiří Čejka教授（カレル大学）を予定。 

発表募集：若手研究者（ドクター学生、ポスドク、若手教員など）の口頭発表（発表15分、質疑応答5分程度）

を募集します。学生のポスター発表も募集します。また、優秀な学生発表には表彰があります。申し

込み件数によっては、口頭／ポスターへの振替をお願いする場合あります。また、開催形式がハイブ

リッドになった場合、ポスター中止の可能性がございます、ご承知ください。 

 口頭発表・ポスター発表は、1件につきA4 1ページの予稿原稿を後日提出いただきます。 

参加登録費： 無料 

■会告■ 

https://www.shimane-u.ac.jp/nyushi/transport_access/campus_map/campus_map01.html
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参加および発表申し込み締め切り：8月19日（金） 

予稿原稿締切：8月31日(水)  テンプレートをご利用ください。 

   研究会HP（http://photolowd.chemistry.or.jp/）よりDLください） 

 

参加申し込み：Google form (https://forms.gle/X9eMk95rSobaek3N6)へ必要事項を入力しお申込ください。 

予稿提出：ダウンロードしたテンプレートに記入いただきwordフォーマットをE-mailで下記申込・問合先まで

ご提出ください。その際、E-mailの件名は【サマーセミナー予稿提出】としてください。 

申込・問合先（世話人）： 

 広島大学大学院先進理工系科学研究科 津野地直 

 〒739-8527 広島県東広島市鏡山１－４－１ 

 TEL： 082-424-7606 

 FAX： 082-424-7606 

e-mail：tnao7373@hiroshima-u.ac.jp 

  

mailto:tnao7373@hiroshima-u.ac.jp
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第２６号は、第２７号と併せ、“NIMS特集号”となっております。２号併せて一つのニュースレターとして発

行いたしますので、次号には巻頭言を掲載いたしません。また次号に編集後記を掲載いたします。 

■おわりに■ 


