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研究分野：化学 
科研費の分科・細目：基礎科学・有機化学 
キーワード：ロタキサン、パラジウム、触媒、相互作用、空間結合 
 
１．研究計画の概要 
 ロタキサンなどの分子群のコンポーネン
トは特殊な空間的関係にあり、輪成分中の
原子と軸成分中の原子の間の相互作用の結
果が、非常に大きくその運動性などの特性
として現れてくる。本特定研究では複合元
素間に働く相互作用や協同効果を解明し、
応用展開の道を拓くことを目的としている
が、ロタキサンのような空間結合系は弱い
相互作用を増幅できるため、元素間に働く
相互作用を解明するのに極めて適した系で
ある。本研究では、ロタキサンやカテナン
といったインターロック分子を用いて遷移
金属元素と高周期典型元素の間に生まれる
相乗的な相互作用に的を絞ってその特性を
明らかにするとともに、その結果をベース
としてロタキサン構造を鍵とする分子触媒
やリニア分子モーター構築に関する応用研
究を行う。 
２．研究の進捗状況 
 インターロック分子を用い、遷移金属元
素と高周期典型元素の間に生まれる相乗効
果を精査し、また新しい研究領域・分野を
つくることを目的に、遷移金属含有ロタキ
サンの合成と特性評価を行った。その結果
(1)ロタキサン錯体内における相乗的な相
互作用を明らかとし、①配位の強さ、②配
位子交換の可能性、③ロタキサン構造の特異
性と安定性の関係、④並進及び回転運動性の
評価を行った。その中でもパラジウム金属含
有ロタキサンにおいて、その近傍効果によっ
て反応が加速し、コンポーネント間の接触に
よる触媒的な自己反応変換系を見いだした。
またこの知見を活用し、パラジウムを固定化
した輪状の分子触媒が、貫通構造（擬ロタキ

サン構造）を形成できるような化合物にのみ
に触媒能を発揮することが明らかとなった。
さらにこうした知見を踏まえ、(2)リニア分子
モーター合成のための分子設計と基本動作
系の構築を行った。すなわち、輪成分の移動
に伴って、軸成分上での反応点が順次変換す
る分子を設計・合成することで、移動方向を
制御できるような①リニア分子モーターの
基本原理に加え、②様々な軸成分を持つロタ
キサン合成法、 ③ポリマーへの展開（ポリ
ロタキサンの合成法）、並びに④遷移金属含
有[n]カテナンの新合成法についてそれぞれ
確立してきた。こうした系を発展、応用すれ
ば、リニア分子モーターのみならず、効果的
な高分子反応や、高分子鎖の動的な立体保護、
分子サイズを認識できる酵素様の新触媒の
創製が期待できる。 
 
３．現在までの達成度 
②おおむね順調に進展している 
（理由）前述したように大きく分けて２つ
のテーマについて推進しており、(2)リニア
分子モーターの合成・分子設計並びに基本
動作系を順調に構築してきている。しかし
ながら(1)のモデル系における相互作用評
価において、「金属元素を配位させた輪状分
子が、特定の官能基を有する分子のサイズ
を認識し、その空孔内に貫通できる分子の
みに対して高選択的に触媒能を発揮する」
という興味深い知見を得たために、その特
性を検討しており、当初の研究予定より若
干の遅れが出ている。この知見は本研究の
目的であるリニア分子モーターの高機能化
を飛躍的に発展させる可能性を持っており、
この実現のためには、輪状分子触媒を新た
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に開発・評価し、その結果をもとに、リニ
ア分子モーターの分子設計と基本動作系の
構築を行う必要があると考えている。 
 
４．今後の研究の推進方策 
(1)ロタキサン錯体内における遷移金属／典
型元素相互作用：軸と輪成分の両方に配位部
位を有するロタキサンにおける Pd 金属／ヘ
テロ原子間の相互作用について①配位の強
さ、②配位子交換の可能性、③ロタキサン構
造の特異性と安定性の関係などについて研
究してきた。そこで本年度は輪成分にのみ配
位部位を有するロタキサンを合成し、これら
の挙動について精査する。 
(2)リニア分子モーター合成のための分子設
計と基本動作系の構築：こうした系は直進分
子モーターの構築に極めて適していると考
え、昨年度までにロタキサン軸上に配置した
配位能を有するグループ上を輪成分が順次
移動する系を設計・合成してきた（下図）。
すなわち、移動方向を制御できるような①リ
ニア分子モーターの基本原理に加え、②軸成
分の長さをコントロール可能なロタキサン
合成法、並びに③長鎖の軸成分を用いたロタ
キサンの合成法についてそれぞれ確立して
きた。今年度はこうした系を更に発展させる
とともに、リニア分子モーターの設計を検討
する。また、この結果から元素相乗効果に関
する知見を得る。 
(3)輪状触媒の開発と機能評価：金属元素を
配位させた輪状分子が、特定の官能基を有
する分子のサイズを認識し、その空孔内に
貫通できる分子のみに対して高選択的に触
媒能を発揮するという知見を得たため、特
性評価を行い、再設計によりさらに優れた
触媒を開発する。 
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