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研究成果の概要（和文）： 
本研究では、分子に多様な機能や構造をもたらすπ電子に焦点を当て、これまでにない超分子
的集積化ならびに光・電子・磁場の影響など様々な相互作用の研究を展開した。	
 
このπ電子を軸とした相互作用により、高度で複雑な秩序やシステムまでもが生じる場を「高
次π空間」と定義し、その構造、反応機構、物性および機能を明らかにした。新しいπ電子系
分子の合成、それらの集合体や複合体への集積化と新機能の発現、精緻な物性評価に基づく革
新的機能開発、生体内π空間の構造と機能解析などに成功した。 
 
研究成果の概要（英文）： 
We focused on the unique characteristics of π-electrons that give molecules a diverse range of structural 
and functional variations, as we attempt to construct highly elaborated π-spaces with more sophisticated 
and complex orders and functionality. In this research, we succeeded in the construction of novel 
π-electron systems of nonplanarity, the development of highly elaborated π-space functionality through 
the assembly of π-electron systems, the development of revolutionary functions while clarifying the 
electronic, optical, and magnetic interactions of the highly elaborated π-spaces, and the discovery of 
new phenomena and creation of new concepts with examining the interactions between biological 
molecules with highly elaborated π-space. 
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 直接経費 間接経費 合	
 計 
２００８年度	
 3,800,000	
 1,140,000	
 4,940,000	
 

２００９年度	
 32,300,000	
 9,690,000	
 41,990,000	
 

２０１０年度	
 6,800,000	
 2,040,000	
 8,840,000	
 

２０１１年度	
 6,800,000	
 2,040,000	
 8,840,000	
 

２０１２年度	
 6,800,000	
 2,040,000	
 8,840,000	
 

総	
 計	
 56,500,000	
 16,950,000	
 73,450,000	
 

 
 
研究分野：化学 
科研費の分科・細目：基礎化学・有機化学 
キーワード：π電子・π曲面・π空間・拡張π電子系・拡張π平面 
 
１．研究開始当初の背景 
フラーレンやポルフィリンに代表されるπ
電子系化合物の合成、物性解明、さらには機
能発現に関する研究は、着実な進展を見せて
おり、工学的な応用を図ろうとする機運が高

まっていた。これらの機能は、通信情報分野、
環境・エネルギー分野、ライフサイエンス分
野における機器やデバイスに大きなイノベ
ーションを引き起こす可能性を秘めている
が、π電子系化合物の工学的・産業的応用は
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大きな期待を受けながら、十分にその高いポ
テンシャルを具体的に提示できているとは
言い難い状況であった。	
 
	
 π電子系化合物は、その電子が自在に動き
回る、あるいは他分子と相互作用する結果、
多様な構造や機能を持っており極めて興味
深いものであり、次のようなπ電子系の研究
に注目が集まっていた。	
 
(1)非平面に存在するπ電子系化合物の研究、
(2)π電子の共役の拡張、あるいはπ電子を
持つ分子同士が集積化している超分子の研
究、(3)π電子系化合物と電子、光、磁場と
の相互作用の研究、(4)π電子を持つ生体分
子とタンパクあるいは他化合物との相互作
用の研究	
 
	
 しかし、このような研究の多くは個々の研
究者により単独で行われているのが現状で
あった。 
 
２．研究の目的 
	
 本新学術領域研究では、分子に多様な機能
や構造をもたらすπ電子に焦点を当て、これ
までにない超分子的集積化ならびに光・電
子・磁場の影響など様々な相互作用の研究を
展開する。このπ電子を軸とした相互作用に
より、高度で複雑な秩序やシステムが生じる
場を「高次π空間」と定義し、１）ストラテ
ジックリサーチ、および、２）創発的研究を
推進する。	
 
	
 本計画研究の総括班は、領域内での有機的
な繋がりのある連携による共同研究を推進
することにより、新物質創製、新材料創製、
機能開拓を展開し、新現象の発見や新概念の
創出を目指す。	
 
	
 本研究では、これまでに個々に研究成果が
蓄積されてきたπ電子系化合物の化学を基
盤として、さらなる連携を通して新規π電子
化合物を創製し、それらの集積化による高次
π空間の創発を目的とした。	
 
 
３．研究の方法 
	
 本研究では、	
 
(1)	
 新しい概念に基づく新しいπ電子系分
子を合成し、	
 (2)	
 それらの集積化により高
次π空間を創出し、新しい性質・機能を発現
させ、	
 (3)	
 高次π空間を利用した革新的機
能開発を行い、	
 (4)	
 生体内π空間の構造と
機能解析及びそこから得られる知見を活用
した新しい機能性物質の開発に関する研究
を展開することを基本計画とした。	
 
	
 これら４つの研究項目を実践する研究グ
ループを構成し、項目間での緊密な連携のも
とに集中的に研究を展開した。	
 
	
 研究項目 A01 は「非平面」を切り口に新し
いπ電子系の創製を行い、A02 はπ電子系の
集積化による機能性「高次π空間」の開発を
行い、A03 では高次π空間にはたらく電子、

光、磁気的相互作用を明らかにしながら革新
的機能の開発を行った。また、A04 では高次
π空間を有する生体分子とタンパク質ある
いは他の化合物との相互作用を研究するこ
とで新現象の発見や新概念の構築を図った。	
 
	
 総括班は領域全体の研究方針の策定を行
うと共に、領域内の計画研究班と公募研究班
間の有機的な連携による共同研究の促進や
連絡調整等、領域全体の研究推進に係る企画
調整を行った。またシンポジウムや研究会を
開催して領域内での意見交換や議論を進め
た。さらに、得られた研究成果の社会還元を
行った。本研究の成果については主に学術雑
誌への発表を行い、同時に、より社会・国民
へ発信するために公開シンポジウムや国際
シンポジウムでの成果発表を行い、領域ホー
ムページにおいて論文発表、学会発表、新聞
等媒体掲載などの情報を積極的に公開した。
さらに、市民向け公開シンポジウムの開催や、
定期的なニュースレターの発行等にて、研究
活動の内容や成果を国民に分かりやすい言
葉で説明し、「国民との科学・技術対話」に
積極的に取り組んだ。	
 
	
 
４．研究成果	
 
	
 研究項目 A01 では、新たなπ電子系化合物
群の創製およびその集積化と機能開発を、共
同研究の積極的な推進により展開し、新たな
機能性物質の創製に成功した。A02 では、学
問的に重要な電子状態を持つ新規な化合物
の合成やユニークな集積能を持つ芳香族系
分子の開発に成功した。A03 では、各人の個々
の研究とともに数多くの共同研究により、高
次π空間を利用したデバイス系の機能開発
に成功した。A04 では、高次π空間を有する
生体分子や生体分子と他の化合物との相互
作用を研究することにより、新たな知見の獲
得・蓄積やメカニズムの解明が進んだ。	
 
	
 具体的な成果の一端を記述すると、湾曲し
た拡張π電子系を有するフラーレン内部の
高次π空間に常磁性金属原子を取り込んだ
金属内包フラーレンを鍵物質とし、種々の化
学誘導体の合成や高い電子移動度を示す集
積体の作成に成功した。また、メビウス芳香
族性を示す拡張ポルフィリンおよびメビウ
ス反芳香族性を示すヘキサフィリンのビス
リン錯体の合成に成功した。さらに、ポルフ
ィリン多量体を用いた種々の新規超分子電
荷分離分子系を構築し、その優れた電子移動
特性を明らかにし、光デバイスへの応用展開
を行った。また、低温赤外分光解析を用いて
霊長類が赤や緑を識別する視物質の構造解
析を初めて実現するとともに、アミノ酸の変
異を用いて内向きプロトン輸送を行う蛋白
質の創成に成功した。	
 
	
 これらの成果は、公募研究も含めて、1,500
編以上の原著論文や、日本化学会賞を含む



153 件の受賞、新聞記事などの 30 報の媒体掲
載として結実した。	
 
	
 以上の本学術領域の進展は、ナノ・IT・バ
イオ科学技術の基礎を築くπ空間化学の新
局面を切り開く学術的成果を導き、同時に、
その成果を生かして電子・情報産業や生物学
の発展に資する技術の基礎を築くものであ
る。このことは、次世代のエネルギー、情報、
医療、環境分野などの科学技術の発展に大き
く貢献するものと期待される。	
 
	
 総括班は、領域内の計画研究および公募研
究間の有機的な連携による共同研究の促進
や連絡調整等領域全体の研究推進に係る企
画調整を行った。分野間の垣根を取り払うた
め、１３回のシンポジウムを行うとともに、
４回の若手主導による若手研究会を開催し、
異分野間コミュニケーションによる創発を
図った。シンポジウムでは全研究代表者が必
ず口頭発表あるいはポスター発表を行なう
こととし、毎回領域内での成果についての意
見交換や問題点の議論を行った。その結果、
100 件を超える共同研究が開始された。これ
らの一部は既に共著論文（約 136 件）として
公表された。	
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· 第４回公開シンポ（つくば、2010.7）	
 
· 第５回公開シンポ（大阪、2011.3 中止）	
 
· 第６回公開シンポ（岡崎、2011.7）	
 
· 第７回公開シンポ（松山、2012.3）	
 
· 第８回公開シンポ（加賀、2012.7）	
 
· 第９回公開シンポ（神戸、2013.3）	
 
2.国際シンポジウム	
 
· 第１回国際シンポ（大阪、2009.12）	
 
· 第２回国際シンポ（京都、2010.11）	
 
· 第３回国際シンポ（つくば、2011.11）	
 
· 第４回国際シンポ（浜松、2012.11）	
 

	
 
(3)若手研究会の開催	
 
· 第１回（仙台、2009.11）	
 
· 第２回（つくば、2010.7）	
 
· 第３回（岡崎、2011.7）	
 
· 第４回（つくば、2011.11）	
 
	
 
(4)市民向け公開シンポジウムの開催	
 
ノーベル化学賞受賞・白川英樹先生特別講演
会（2010.7）、参加者 510 人	
 
	
 
(5)ニュースレターの発行	
 
· 第１号（全８頁、2009.3）	
 
· 第２号（全８頁、2009.9）	
 
· 第３号（全 12 頁、2010.3）	
 
· 第４号（全 12 頁、2010.9）	
 
· 第５号（全 12 頁、2011.3）	
 
· 第６号（全８頁、2011.9）	
 
· 第７号（全８頁、2012.3）	
 
· 第８号（全８頁、2012.9）	
 
· 第９号（全８頁、2013.3）	
 
	
 
(6)領域会議の開催	
 
1.総括班企画広報会議	
 
· 第１回（東京、2009.1）	
 
· 第２回（東京、2009.1）	
 
· 第３回（京都、2009.8）	
 
· 第４回（岡崎、2010.3）	
 
· 第５回（つくば、2010.7）	
 
· 第６回（京都、2010.12）	
 
· 第７回（岡崎、2011.7）	
 
· 第８回（つくば、2011.11）	
 
· 第９回（松山、2012.3）	
 
· 第 10 回（加賀、2012.7）	
 
· 第 11 回（浜松、2012.11）	
 
· 第 12 回（神戸、2013.3）	
 
2.総括班会議	
 
· 第１回（東京、2009.1）	
 
· 第２回（京都、2009.8）	
 
· 第３回（大阪、2009.12）	
 
· 第４回（岡崎、2010.3）	
 
· 第５回（つくば、2010.7）	
 
· 第６回（京都、2010.12）	
 
· 第７回（岡崎、2011.7）	
 
· 第８回（つくば、2011.11）	
 
· 第９回（松山、2012.3）	
 
· 第 10 回（加賀、2012.7）	
 
· 第 11 回（浜松、2012.11）	
 
· 第 12 回（神戸、2013.3）	
 
3.班会議・合同班会議	
 
· 第１回（京都、2009.8）合同	
 
· 第２回（京都、2009.8）	
 
· 第３回（岡崎、2010.3）合同	
 
· 第４回（つくば、2010.7）	
 
· 第５回（京都、2010.12）合同	
 
· 第６回（岡崎、2011.7）	
 
· 第７回（つくば、2011.11）合同	
 



· 第８回（松山、2012.3）合同	
 
· 第９回（加賀、2012.7）合同	
 
· 第 10 回（浜松、2012.11）合同	
 
· 第 11 回（神戸、2013.3）合同	
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(1)研究代表者	
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