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研究成果の概要：研究代表者がこれまでに研究してきた分子ダイナミクス制御・レーザー制御

理論に基づいた，ナノマシンの理論設計・実験結果の解析・機能分子の運動の観測手段の提案

を目指して研究を進めた．特に，分子モーターの人工合成に必要と思われる基礎理論の構築を

目指した研究を行った．また，第一原理分子動力学法によりモーター分子の運動を評価

して回転運動の伝達や散逸の機構を明らかにした．  
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総 計 2,720,000 円 405,000 円 3,125,000 円 

 
研究分野：化学 
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１．研究開始当初の背景 

ナノマシンの創作は，科学者の大きな夢で

ある．近年のナノ工学技術の発達により，有

機デバイス，半導体デバイス，分子コンピュ

ーター，DNA チップ等，応用上重要な装置が

生み出されている．また，生体内において，

蛋白等の分子はナノサイズの機械を構成し，

自然界において安定に機能している．特に，

アクチン－ミオシンの筋収縮メカニズム，レ

チナール基の異性化による暗視下での光感

知，ATP 駆動型モーターのイオン輸送等の運

動の機構が広く研究，解析されている． 

一方，近年のレーザー技術の発展により，

化学反応のレーザー制御技術が著しく進歩

した．フィードバック制御実験によるパルス

電場波形の自動整形技術を用いて，気相での

光イオン化や光解離の量子収率制御と同様

に，液相における光異性化反応の量子制御の



図２ ２つの歯車が連動して動くキ

ラル分子モーターのモデル．アルデヒ

ド基の一方向回転運動が直線偏向レ

ーザーにより誘起され，フルオロメチ

ル基が駆動される．キシレン分子等，

内部回転基が２つある分子の非調和

回転モード間カップリングに関する

実験・理論的研究が報告されている．

本研究では，このようなカップリング

が回転運動の方向に与える影響を明

らかにし，歯車の噛み合いの様子を分

子動力学的に考察した． 

アルデヒド基 
フルオロメチル基 研究例が報告されている． 

近年報告された膜蛋白（バクテリオロドプ

シン）の光異性化フィードバック制御実験で

は、パルスの電場強度・エネルギーは一定に

保ちながら，波形の位相を調整して光異性化

の収率が制御される．この異性化の反応制御

機構を解明することにより，生体で光センサ

ーとして機能する蛋白の光応答機構に対す

る知見が一層深まることが期待されている． 

 
２．研究の目的 

レーザー制御理論に基づいたナノマシン

の理論設計，実験結果の解析，機能分子の運

動の観測手段の提案を目指す．研究代表者は

これまでに，化学反応ダイナミクスの量子制

御，特に分子キラリティー制御，光駆動分子

モーターの設計，光異性化のフィードバック

実験の理論解析，熱外中性子散乱の断面積評

価法の開発などを行ってきた．これらの研究

成果を更に発展させ，応用範囲の広い理論構

築を目指す．ナノサイズの機能分子の解析・

設計をおこない，レーザーの可干渉性や中性

子散乱の反跳効果を利用することにより，分

子系の電子の量子状態やプロトンの振動波

束の操作・観測手段を提案する． 

 
３．研究の方法 

キラル分子に直線偏向レーザーを照射し

て，非対称な分子内回転運動を引き起こすこ

とを考える．このような分子内回転モードで

は，右・左回りで越えなければならない遷移

状態のエネルギーの高さは同じである．しか

し，キラル分子のポテンシャル曲線の形状は

非対称なものであり，レーザー場と分子が相

互作用することにより，一方向運動の生成が

可能である．研究代表者のこれまでの研究成

果をさらに発展させ，古典的なモーターのよ

うに回転速度や方向を任意に制御する実験

法を提案する．これは，量子化された分子内

一方向回転状態の生成やレーザーの位相を

利用した分子内回転制御を行うことにより

遂行される．レーザーパルスの電場によって

分子モーターをモーターの回転方向や角速

度の，ナノ秒・ピコ秒の時間スケールでの制

御する．また，分子と環境を記述する多自由

度モデルの運動を考慮することにより，分子

モーターが外界に与える仕事や熱的な影響

について考察する． 
また，中性子散乱実験による分子モーター

の回転運動や，水や生体分子中のプロトンダ

イナミクスの観測法を開発する．これまで応

募者は，振動核波束ダイナミクス計算を行う

ことによって中性子散乱断面積を求める方

法を開発し，水クラスターの化学結合が中性

子散乱の断面積に与える影響について研究

してきた．この研究成果をさらに発展させ，

水中のプロトンの動力学評価を行うことに

より，溶液での核波束の運動や短寿命の量子

相関と断面積との関係を考察する．Dreismann

らは水－重水混合液の中性子散乱実験を行



い，散乱断面積比が重水素の濃度に依存し，

その変化幅は約 2 倍もあることを発見した．

この結果を中性子散乱における従来の理論

に基づいて説明するのは困難であり，この効

果は振動状態の量子力学的な短寿命の相関

に起因すると考えられている．中性子散乱は，

分子中の核に局所的な撃力を与える最も直

接的な手法であり，これにより誘起される分

子核波束ダイナミクスに関する理論を展開

する． 

 
４．研究成果 

研究代表者がこれまでに研究してきた分

子ダイナミクス制御・レーザー制御理論に基

づいたナノマシンの理論設計，実験結果の解

析，機能分子の運動の観測手段の提案を目指

して研究を進めた．特に．分子モーターの人

工合成に必要と思われる基礎理論の構築を

目指した研究を行った．外場による分子内

一方向回転運動の生成に重要と考えら

れる手法として，  

１．赤外レーザーによる分子内ラチェッ

ト構造を利用した手法  

２．ポンプ・ダンプUV/可視パルス列に

よる電子励起状態を経由した手法  

の２つを提案し，量子化学的手法により

妥当性と分子運動の機構を検討した．ま

た，第一原理分子動力学法によりモータ

ー分子の運動を評価して回転運動の伝

達や散逸の機構を明らかにした（図２参

照）．これらの研究成果を総括し，台湾

での国際会議や春年会アジア国際シン

ポジウムに招待された際に発表した．近

年，分子性結晶内のベンゼンの回転運動

をNMR等で測定した実験が報告されて

いる．本研究成果をさらに発展させるた

め，この実験結果を解析し，分子内回転

運動により機能発現する分子機械の研

究を展開していく予定である．  

また，Dreismann らの中性子散乱実験

の理論解析も行った．水素・重水素分子

による熱外中性子散乱の微分断面積比

を求めて結果を実験と比較した．この結

果は現在投稿準備中である．  
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