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研究成果の概要（和文）：我々の研究グループは、π電子系からなる分子集合体の精密構造解析、外場下構造解
析、時分割回折実験を通じて、その物性の発現機構を構造的見地から明らかにすることを目的とした。本新学術
領域内外の研究グループと広く連携し、対象となる物質群の原子スケールの構造を放射光X線を用いて計測する
ことにより、その静的・動的な特性の評価を行なった。その結果、トリフェニレン誘導体の自己集合体、自発的
に折り畳まれるポリマー材料といった新規有機材料について、構造的見地からその物性の発現機構を解釈するこ
とに成功した。

研究成果の概要（英文）：Our research group aimed to clarify the origin of functional properties of 
π-Electronic molecules based on various X-ray analysis methods such as high-resolution X-ray 
structural determination, X-ray measurements under external stimuli, and time-resolved dynamics 
study. Collaborating with external groups, we have evaluated lots of organic materials with X-rays. 
As a result, studies of chiral crystal-like droplets displaying unidirectional rotational sliding 
and self-folding of supramolecular polymers into bioinspired topology, etc. were successfully 
reported as peer-reviewed articles.

研究分野：物理化学
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研究成果の学術的意義や社会的意義
多様な機能を発現するπ系分子は、基礎化学はもとより、物質科学から生命科学に至る広い分野において、極め
て重要な役割を果たしてきた。白川らによる導電性高分子の発見や、それに続く有機電子デバイスへの応用は、
その最たる例である。このようなπ系分子が、単独もしくは集合体としてユニークな機能を発現する仕組みを理
解するためには、原子レベルでの構造およびその動的な性質を知ることが不可欠となるのは言うまでもない。本
研究課題では、放射光X線を用いて新規有機材料の原子レベルの構造を解析し、構造的見地からその機能発現機
構の理解を進め、新たな機能を有するπ系有機材料開発への指針を示したことに意義がある。



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９、ＣＫ－１９（共通） 
１．研究開始当初の背景 
電子・光物性、磁性などの根源となるπ電子をもつ分子は、基礎化学はもとより、物質科学か
ら生命科学に至る広い分野において、極めて重要な役割を果たしてきた。最近では、π電子系
物質に関する研究から、有機エレクトロニクスというイノベーションが起こった。その源流は
1950年代の赤松・井口・松永らによる有機半導体の発見にあり、その後、白川らによる導電性
高分子の発見など、数々の革新的研究を経て、1980年代に有機デバイスが初めて誕生した。そ
れから約 30年が経った今、π電子系科学は次なるステージに立つべき時を迎えている。 
 
２．研究の目的 
本研究グループは、π造形システムにおける分子集合体の精密構造解析、外場下構造解析、時
分割回折実験を通じて、その物性の発現機構を構造的見地から明らかにすることを目的とした。 
 
３．研究の方法 
本研究グループは、これまでに、放射光 X 線を用いて外場下の構造解析・構造変調の観測や、
時間分解測定による構造の時間発展の観測を行ってきた実績があり、これらの手法を駆使し、
本領域で新たに作り出されるπ造形システムの構造解析を進めた。 
 
４．研究成果 
放射光 X線を用いた計測手法を駆使して、本領域内の A01、A02 班、および領域外の共同研究等
で開発されたπ造形システムの物質群を計測し、その動的な特性評価を行なった。主な研究成
果は、以下の通りである。 
(1) X 線回折法により、トリフェニレン誘導体の自己集合体における特異な三次元周期構造を
明らかにした。（福島グループとの共同研究） 
 Nature Materials (2019) DOI:10.1038/s41563-018-0270-7 
(2) X 線小角散乱法により、自発的に折り畳まれるポリマー材料の構造変化の過程を明らかに
した。（矢貝グループとの共同研究） 
 Science Advances (2018) DOI:10.1126/sciadv.aat8466  
(3) 時間分解 X 線溶液散乱法により、分子間の化学結合がフェムト秒オーダーで生成する過程
を世界で初めて観測した。 
 Nature (2015) DOI:10.1038/nature14163 
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