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研究成果の概要（和文）：この研究では数学の幾何学の分野である結び目理論と3次元トポロジーの研究を行
い、その成果を高分子をはじめとする材料の設計へと応用した。グラフ理論、結び目理論の多環状高分子の研究
への応用、3次元トポロジーのブロック共重合体材料の設計への応用、結び目理論を用いた絡み合う超分子構造
の設計に関する成果を得ている。また、トポロジーと高分子、材料科学の研究者との交流を図るため、国際会議
を開催した。

研究成果の概要（英文）：In this research, we studied knot theory and three-dimensional topology, a 
field of geometry in mathematics, and applied the results to the design of polymers and other 
materials. We have obtained results on the application of graph theory and knot theory to the study 
of multicyclic polymers, the application of three-dimensional topology to the design of block 
copolymer materials, and the design of entangled supramolecular structures using knot theory. In 
addition, an international conference was held to promote interaction between researchers in 
topology and polymers and materials science.

研究分野：トポロジーとその応用
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研究成果の学術的意義や社会的意義
本研究では、トポロジーの応用として、結び目理論を用いた多環状高分子のトポロジーの研究、相分離構造の形
を数学的に解析することによるブロック共重合体材料の設計、超分子の絡み方を結び目理論を用いた分析を行っ
た。これらの成果は、分子が作る形が、その物性・機能に繋がることを示しており、トポロジーが今後化学にお
いても重要な道具となることを示唆している。

※科研費による研究は、研究者の自覚と責任において実施するものです。そのため、研究の実施や研究成果の公表等に
ついては、国の要請等に基づくものではなく、その研究成果に関する見解や責任は、研究者個人に帰属します。
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１．研究開始当初の背景 
 
代表者はこれまで、多環状高分子のトポロジーの研究を、結び目理論やグラフ理論を用いて、
高分子化学者の手塚氏、統計物理学者の出口氏とともに行ってきた（H26-H30科研費 B 特設分
野研究等）。今回の研究では、その研究を発展させ、それが繋がり合い構成する 3次元ネットワ
ークの構造をもつ高分子の研究を行う。また、これまで
共連続構造（bicontinuous構造。図参照) については、
材料科学の側面から数多くの研究が行われていた。さら
に、3 相共連続構造（tricontinuous 構造) についても、
多くの例が知られていて、さらに化学的にも合成されて
いる。このような背景に基づき、この研究では、3 次元
ネットワークと、その双対である多相共連続構造
(polycontinuous 構造) の特徴付けと分類の研究を、3 
次元トポロジーを応用し行う。その結果を、A02-2,3 グ
ループにブロック共重合体等を用いた高分子材料の設
計として提案する。 
 
２．研究の目的 
 
本研究では、結び目理論と３次元トポロジー的手法を駆使し、環状高分子のトポロジーの研究、
ブロックコポリマーの相分離構造の特徴付けとトポロジーを用いた設計、その他の結び目・絡み
目の構造を持つ材料の研究を行う。 
3 次元トーラスの複数のハンドル体分解の特徴付けの研究を行い、３次元空間内のネットワー
クの分類を行う。その応用として、ポリマーのネットワークの特徴付け、また、ネットワークの
双対として現れる多連続構造の分類に応用することが目的である。特に、３つのネットワークの
絡み、そして、3 相共連続構造の場合の分類中心に行う。その分類で得られた結果をもとに、新
奇高分子化合物、多孔質構造、ブロック共重合体を用いた材料の設計提案、および、その物性の
予測を行う。 
また、様々な構造を持つ多環状高分子、その他の結び目・絡み目の構造を持つ材料についても、
トポロジーの側面から研究を行う。 
 
３．研究の方法 
 
研究代表者：下川航也（埼玉大学・3 次元トポロジー・実施および総括） 
研究分担者：石原海（山口大学・3 次元トポロジーの応用）、出口哲生（お茶の水女子大学・統
計物理学的高分子トポロジーの研究）、手塚育志（東京工業大学・高分子トポロジー化学の研究） 
連携研究者：小沢誠（駒澤大学・3 次元トポロジーの応用）、古宇田悠哉（広島大学・3 次元ト
ポロジーの応用）、博士研究員 1 名（埼玉大学・3 次元トポロジーの応用） 
 
3 重対称性を持つ 2つの連結成分をもつ 3 次元ネットワークと、それの双対である 3 重対称性
を持つ共連続構造は、3 次元トーラスの Heegaard 分解に対応する。3次元トーラスの Heegaard 
分解の特徴付けは 1990 年に分類されているので、その結果を応用することにより、3 次元ネッ
トワークと共連続構造の数学的分類を与える。統計物理学者、高分子化学者とともに、その物理
的性質、化学的性質を予測し、構造と機能との相関関係を解明する。 
同様に、多相共連続構造には、3 次元トーラスの 3 つ以上のハンドル体による分解が対応する。
3次元多様体の 3つ以上のハンドル体による分解の総合的な数学的研究はまだ存在せず、今回の
研究でその新理論の構築を行う。特に、安定化定理、分解の一意性を中心に考察する。主な対象
として、今回の中心課題である 3 つの連結成分が絡み合う 3次元ネットワークと、その双対の
3相共連続構造に対応する 3 次元トーラスの 3つのハンドル体による分解を考察する。3 次元
多様体のハンドル体による分解と多相共連続構造との対応には、さらに、3分岐(および多分岐) 
曲面、グラフの位置の議論などが必要となる。それらのものも既存の研究では不十分であるため、
新理論を構築し今回の研究へと応用する。また、高分子のトポロジーに着目し、特徴的なトポロ
ジーを持つ多環状高分子等の物性・機能を明らかにする。 
これらの数学的モデルを A02-2,3 のグループに、高分子材料のモデルとして提案する。さらに、 
A02-2,3 グループにより作られた材料のトポロジーを用いた解析を行い、数学的モデルの改良を
行う。 
 
 
４．研究成果 



 
(1) 多環状高分子のトポロジーの研究 
 
多環状高分子のトポロジーの研究では、数学的側面では、グラフ理論を用いて、多環状高分子
の命名法を与えた。また、それらのトポロジーを持つ高分子の生成方法に関する議論を行った。
高分子化学的側面では、これまで推進してきた独自の高分子合成手法(ESA-CF 法)に基づく、様々
な新奇多環状トポロジー高分子の設計法を発展させ、トポロジー幾何学の視点から特に重要な
「かたち」に焦点を絞り合成を行うとともに、高分子のトポロジー効果によるブレークスルー機
能の創出を図った。統計力学的側面では、複雑な構造をもつ高分子に対して、慣性半径や拡散係
数など様々な物理量を具体的に数値的に計算した。分子動力学シミュレーションを実行し、排除
体積模型に対するトポロジー高分子の慣性半径や拡散係数を求めた。環状高分子における結び
目確率などトポロジーの効果を詳細に調べた。これらの成果は、例えば、著書“Topology of 
Polymers”として、Springer Briefs in the Mathematics of Materials の第 4巻として 2019
年に出版している。 
 
(2)ブロック共重合体のミクロ相分離構造として現れる共連続構造の数学的モデル化 
 
ブロック共重合体のミクロ相分離構造で
は、様々な複雑な構造が現れる。今回の研究
では共連続構造に着目し、数学的にモデル化
し、その分類と特徴付けを行った。そのため
に、3次元多様体のハンドル体分解の基礎理
論を構築し、その分類研究をおこなった。そ
の成果を共連続構造の研究に応用し、その分
類の研究を行った。 
3 次元多様体の２つのハンドル体分解に対
し、安定化定理を証明した。この結果を応用
し、n相共連続構造についても、安定化定理を与えた。これは２つの共連続構造が与えられた場
合に、どのような変形を行うと一方を他方に変形できるかを明らかにしている。この成果により、
無限に存在する共連続構造の分類を系統的に行えることとなった。この成果は Topology Appl. 
(2019)、Proc. R. Soc. A (2022)に発表した論文において公表している。 
 
(3)金属とペプチドからなる絡み目の研究 
 
金属とペプチドから構成される環が絡み合う超分子構造の研究を行った。まず、トリペプチド
と銀イオンから構成される、異なるトポロジーをもつ２つの 4成分絡み目について、それらが実
際に異なることを証明した。また、それらの絡み目は４面体から得られる多面体絡み目であるこ
とを示し、更なる超分子構造の設計方法を提案した。 
その後、ペプチドをさらに長くすることにより６つ絡まることで作られるカプセル状の分子の
トポロジーを考察した。この構造は交点数 24 を持つものであり、交点数が決定できる絡み目状
の構造としては、これまでで世界で最も複雑なものとなっている。この絡み目も多面体から構成
されるが、その構成方法を数学的に特徴付けた。 
これらの研究は、２編の論文、Nature Communications 10: 921 (2019)、Nature Communications 
10: 5687 (2019)として、発表した。 
 
国際会議として、2017 年 8月 8日〜10 日に“Knots and Polymers: Aspects of topological 
entanglement in DNA, proteins and graph-shaped polymers”をお茶の水女子大学において開
催し、プロシーディングは Reactive and Functional Polymer から出版した。“The Topology of 
Nucleic Acids: Research at the Interface of Low-Dimensional Topology, Polymer Physics 
and Molecular Biology”をカナダの Banff International Research Station for Mathematical 
Innovation and Discovery において 2019 年 3 月 24 日～29 日に開催し、“Polymers meet 
Topology”を東京工業大学において 2019 年 1月 30 日～2月 1日に開催した。 
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