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研究成果の概要（和文）：π共役系有機分子は、光を利活用する物質科学・生命科学において、重要な基本電子
構造を有する分子群です。しかしながら、現在でもπ共役系化合物の合理的設計・合成・置換基導入、ならびに
機能（吸光発光特性、量子収率、熱安定性など）の制御には大きな制限があり、生命科学・物質科学への展開が
阻まれています。本研究では、代表者らがこれまで培ってきた有機合成化学・理論化学・分光学・元素化学を結
集し、光を利活用するための新奇π共役系有機化合物の提案と設計・合成法の開発、多様化、ならびに電子と構
造・機能の自在制御などを達成しました。

研究成果の概要（英文）：Complex pi-electron compounds that interact with light have long attracted 
interest, and have become increasingly important in recent years for potential applications in life 
science and materials science. However, there are still severe limitations in rational design, 
synthesis, and derivatization of π-electron organic molecules, as well as in their functional 
modification (absorption/emission properties, quantum yield, thermo-stability, etc.), and these 
issues have hampered their practical application in advanced technologies, including storage media, 
organic semiconductors, laser printers, photodynamic therapy of cancer, nonlinear optics, 
deodorants, and molecular imaging. Through this project, we have developed new synthetic methods, to
 extend theoretical principles, and to synthesize novel pi-electron molecules with unique 
functionalities suitable for next-generation technological applications.

研究分野： 化学系薬学

キーワード： π分子
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研究成果の学術的意義や社会的意義
本プロジェクトでは、光エネルギー、特に生体にダメージを与えない可視光や近赤外光を利用して病気の診断や
治療法の開発、ならびに生命現象の解明や制御を目指し研究を行い、生体内で光と反応する分子や、新たな診断
技術の提案、こうした分子づくりのための新理論構築、そして光を利活用するための技術創出を実現・達成しま
した。

※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。



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９（共通） 
１．研究開始当初の背景 
光エネルギー、特に生体にダメージを与えない可視光や近赤外光を利用して病気の診断や治療
法の開発が求められている。本研究では、研究代表者らがこれまで培ってきた有機合成化学・理
論化学・分光学・元素化学を結集し、生体内で光と反応する分子や、新たな診断技術の提案、こ
うした分子づくりのための新理論構築、そして光を利活用するための科学と技術を創出し、物質
と生命を光でつなぐ分子科学・分子技術の基盤づくりに挑んだ。 
２．研究の目的 
生体ライブイメージング(診断)、光線力学療法(治療)、有機太陽電池(資源)、電子材料(エネルギ
ー)、など広く生命科学・物質科学に、『光応答性π共役有機分子』の需要はますます高まってき
ている。これらの研究における技術進展の障害としては、既存の光応答性π有機分子の数の制限
であり、限られた分子の中でやりくりしているのが現状である。化合物には固有の性質があり、
光応用技術にも個々の必要要件(溶解性、発光波長、発光(蛍光・燐光)収率、三重項収率、熱失活
効率、熱安定性など)が存在する。光応答性π分子の創出・多様化・ライブラリー構築と電子構
造の理論設計を目指した本研究から生まれた成果は、我が国の今後の光分子技術の大きな礎に
なると信じている。 
３．研究の方法 
本研究では、『有機化学・合成化学』を基軸として、見えないものを光で探る『分光学』と、分

子の性質や機能などを計算機で探る『理論計算』を組み合わせた独自の研究スタイルで、次世代

の生命科学研究・物質科学研究を光によって切り拓くための分子科学の創製、ならびに光応答性

π分子の創出、応用・展開を目指し、分子科学・分子技術研究を遂行した。光を利活用するため

のπ共役系有機化合物の提案では、1) C (炭素)/H (水素)/N (窒素)/O (酸素)などからなる有機化学
を周期表横断型の元素化学へと展開し、2) 各種分光学・理論計算を用いて、元素の選択、立体

構造、電子配置、軌道相互作用、励起状態の解析、反応経路探索、分子機能を巧みに設計・予測

することで、分子設計から精密合成、光物性ならびに応用研究を遂行した。 
４．研究成果 

本研究は、これまでに研究代表者が開発してきた「理論化学・理論計算」「精密有機合成・基

礎有機化学」「分光学・物理化学」を結集・展開し、生命科学・物質科学を光でつなぐ次世代の

分子技術・光技術を確立することを目指したものである。５年間を通じて「光を利活用する分子

を設計する・生み出す」「光と分子を理解する・自在に操る」「光と分子を応用する・活用する」

の研究グループを組織し、上記３つの研究項目に対して、『物質と生命を光でつなぐ次世代の分

子技術・光技術』の新たな科学・基盤を切り拓くことを目標とし、本研究を進めた（下図）。 

 

【研究成果】本研究課題では、<近赤外光分子技術> <キラル光分子技術> <吸光・発光分子技術

>の創出を目指し、各チームが綿密な連携をとりながら円滑な研究を遂行した。これまでの成果

について簡潔に以下に示す。 

(１)光を利活用する分子を設計する・生み出す 

π結合や芳香環は「物質と生命を光でつなぐ」キープレーヤーである。したがって、その分子設

計、化学・立体選択的な合成法の開発は極めて重要である。 

① 金属含有芳香環の新合成法 (ケイ素：JACS 2021, ホウ素：ACIE 2020)：<吸光・発光> 
② 大環状巨大π芳香族化合物の合成 (JACS 2020/ACIE 2022)：<吸光・発光> 

③ π結合の化学/位置・立体選択的三量化反応  (Nat. Synthesis 2022)：<吸光・発光> 



 
④ 光励起を利用した新たなスズ導入法の開発 (JACS 2021)：<吸光・発光> 

 
⑤ π結合へケイ素・ゲルマニウムを導入する新手法の開拓 (ACIE 2020)：<吸光・発光> 

 

⑥ π結合へホウ素を一挙に４つ導入する方法の開発 (JACS 2019)：<吸光・発光> 

 

⑦ C–N、C–O 切断し芳香環を繋げる重縮合反応 (Nature Commun. 2018)：<吸光・発光> 

 
⑧ π結合へのホウ素と炭素の同時導入法の開発  (JACS 2017)：<吸光・発光> 

 
⑨ アニリンC–N結合をアリールエーテルへと変換する手法 (ACIE 2018)：<吸光・発光> 
⑩ 芳香環をベルト状に繋ぐ方法の開発、新理論の提案  (JPC A 2018/JACS 2019/JACS 

2020/ACIE 2022) 
⑪ π結合へのホウ素とケイ素の同時導入法の開発 (ACIE 2018)：<吸光・発光> 
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⑫ ピリジンNに初めて三重結合を導入: 新たな光物性の発見 (JACS 2018)：<吸光・発光> 

 
（２）光を利活用する分子を設計する・生み出す  

「近赤外光分子技術」「キラル光分子技術」「吸光・発光分子技術」に関連する新しい

理論の創出、新奇分子群の提案、解析手法の開拓を目指し研究を進めた。  

⑬ フタロシアニンを用いる単分子分光法の開発  (Nature 2022/Science 2021)：<吸光・

発光> 

 

⑭ NIR-III 領域に応答する近赤外有機色素の開発 (ACIE 2020)：<近赤外光> 
⑮ 光反応に新たな機構の提案：S0→Tn 遷移 (JACS 2020/ACIE 2020)：<吸光・発光> 
⑯ 外部刺激に応答する近赤外有機色素の開発 (JACS 2018)：<近赤外光> 

 
⑰ 右巻き・左巻きを認識して円偏光発光を示す分子の開発  (JACS 2019)：<キラル光> 

 

⑱ 外部環境に応じて円偏光発光を示す分子の開発  (CEJ 2020)：<キラル光> 

 
（３）光と分子を応用する・活用する  

本研究により開発した新奇分子、新規物性を分子イメージング、材料科学へと繋ぐ応用
研究を展開した。  



⑲ 外部環境の極性に応答する蛍光色素の開発と理論解明 (PCCP 2017)：<吸光・発光> 
⑳ 新規蛍光色素の開発と生細胞中のpH測定法の開発 (JACS 2018)：<吸光・発光> 

 
㉑  近赤外光に応答する光音響プローブの開発 (ACIE 2019)：<近赤外光> 

 
[当初に予見していなかった新たな展開等によって得られた研究成果 ]  
本研究を遂行していく過程で、全く予想外の研究成果にも恵まれた。例えば、「設計する・生

み出す」から、『電荷シフト結合（下図）』という新たな結合に着目し、㉒ 新規合成法の開発 (ACIE 
2021); ㉓ ラジカル多成分カルボアミノ化反応 (JACS 2017); ㉔ ケイ素とホウ素を同時に導入す

る反応 (ACIE 2020) の開発、㉕ 常温常圧での C2 発生法の発見とナノカーボンの自然形成の発

見 (下図：Nat. Commun. 2020)、㉖ 「σ 芳香族性」の発見と官能基化法の開発 (ACIE 2018)、 な
らびに ㉗ 三価の塩素化合物 (JACS 2019)/三価臭素化合物 (JACS 2021) の合成法の開発にも成
功した。「理解する・自在に操る」からは、理論計算による「複雑反応経路の解析手法」の開発

に成功し、㉘  天然物の複雑生合成経路の解明  (JACS Au 2021 (Verrucosane); JACS 2021 
(Belactosin); JACS 2021 (Setosusin); JACS 2020 (Brasilane); ACIE 2020 (Lolitremane); ACIE 2020 
(Shimalactone); JACS 2018 (Anditomin); ACIE 2018 (Quiannulatene); ACIE 2018 (trans-Decalin)、「応
用する・活用する」プロジェクトからは ㉙ 心筋細胞を増殖させる分子 (JACC Basic Transl. 
Sci., 2018; J. Mol. Cell. Cardiol., 2019) など予想外の発見・展開にも成功した。 
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