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１．研究計画の概要 

本研究では，外部刺激（温度，結晶に印加
する応力，包接されるゲスト分子の種類や数
の変化など）による結晶構造変化を分子動力
学（ＭＤ）シミュレーションによって再現し，
それによって引き起こされる結晶内微小空
間の構造変化を定量的に解析する。さらに，
ゲスト分子が感じるポテンシャル場が，結晶
内微小空間の変化によってどのように変化
するかを，ＭＤ法，および，量子化学計算に
より解明する。人為的に結晶構造を変化させ
ることにより微小空間の構造変化を誘起す
ることができれば，結晶内微小空間の機能性
を自在にコントロールすることが可能にな
る。これを実現するためには，どのような外
的要因の変化を与えれば，どのような微小空
間におけるポテンシャル場の変化が生ずる
かを，分子レベルから定量的に解析する必要
がある。本研究は，この関係を明らかにする
ものであり，結晶内微小空間の機能材料とし
ての応用の道を拓くものである。 

 

 

２．研究の進捗状況 

(1) 計算機環境の整備を進めた。当研究室所
有のクラスター型並列計算機の CPU 等の基
幹部品を最新のものに入れ替え，計算処理能
力の大幅な向上を図った。また，研究代表者
が開発した分子シミュレーションプログラ
ム PAMPS を改良し，結晶に任意の応力を印
加できるようにした。 

 

(2) シンジオタクチックポリメチルスチレン
(s-PMS)に各種有機分子を包接した結晶を対
象として，MD シミュレーションにより結晶

構造の安定性を調べた。ゲスト分子の占有率
や温度を変え，結晶が安定に存在できる領域
を明らかにした。 

 

(3) s-PMS 系の包接結晶について，結晶内微
少空間の構造をクラスター解析の手法を用
いて詳細に調べた。特に s-PMS/テトラヒド
ロフラン(THF)系の包接結晶中に比較的大き
なキャビティーが存在し，かつ，結晶の安定
性も高いことが示された。 

 

(4) 結晶に応力を印加した場合の結晶内微少
空間の変化を調べた。応力下においては，特
に大きなキャビティーを安定に存在させる
ことは難しいことが示された。大きなキャビ
ティーに対して応力による構造変化が可能
となる領域を探索中である。 

 

(5) 二酸化炭素の分離を念頭に置き，結晶内
微少空間における気体分子の透過挙動の解
析を進めた。溶解度および拡散係数を定量的
に計算し，検討を進めている。 

 

 

３．現在までの達成度 

②概ね順調に進展している。 

（理由） 

研究計画調書に記載した研究計画・方法の
各項目を着実に実行しており，当初のタイム
スケジュールに沿った研究進展状況である。
研究成果に関しては，学会発表を積極的に行
っているが，論文発表がやや遅れている状況
にある。 
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４．今後の研究の推進方策 
最終年度を迎えるにあたり，これまでに得

られた基礎データをもとに，研究の目的に沿
った取りまとめの方向性を考える。論文発表
を進めるとともに，二酸化炭素分離を始めと
する各種応用の可能性について，集中的に検
討する。 
 
 
５. 代表的な研究成果 
（研究代表者、研究分担者及び連携研究者に
は下線） 
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