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１． 研究課題 

デジタル・トランスフォーメーション（DX）を牽引し、身近な生活の質の向上に不可欠となって

いる薄膜や結晶の高機能性材料の開発とその機能の発現機構の解明に取り組むことにより、SDGs
実現に向けた課題の解決に資する物質科学の研究を実施する。 

 

２． 主な研究成果 
2.1 ナノポーラス薄膜研究 

細孔径が数十ナノメートルの多孔質構造を有するメソポーラス金薄膜を活用した化学センサの

開発とそのバイオ・メディカル分野への応用を視野に、生命現象に係わる重要な化学物質 (特に、

病気の原因となる物質や病気になったら出現する物質など) を測定・検出するデバイスの創製に向

け、研究を進めている。2023 年度は、化学センサの一例として、キラルセンサの開発を進展させた。

2023 年度中に、メソポーラス金薄膜上に、キラルな構造を有する金ナノ粒子を電解析出することに

より、キラル光学的性質である円二色性や光学活性を示す金薄膜を作製することに成功した。 

 

2.2 負から正への特異な熱膨張変化を示す有機結晶：メカニズムと多段階光屈曲への寄与 
 光を当てると屈曲などの巨視的な動きを示すフォトメカニカル結晶は学術的に興味深いのみな

らず、光エネルギーを直接動きに変換できるため、

アクチュエータやソフトロボットなどへの応用が

期待されている[1,2]。我々の研究グループはこの十

数年間、光異性化や光熱効果に基づき様々なフォト

メカニカル結晶を開発してきた[1–3]。ごく最近メタ

位にニトロ基を導入したサリチリデンアニリン誘

導体の厚い enol 体結晶 (enol-1、図 1a) に紫外光を

照射すると、光異性化と光熱効果の単純な組み合わ

せでは説明できない多段階屈曲を示すことを発見

した (図 1b)。異なる温度での単結晶 X 線構造解析

の結果、a 軸方向の熱膨張が 30℃で負から正に変化

しており (図 1c)、この特異な熱膨張変化が多段階

屈曲に寄与していた[4]。 

 メタノール溶液からの再結晶で板状 enol-1 結晶が

容易に得られた。単結晶 X 線構造解析の結果、既報
[3]同様に空間群は P–1、結晶の長さ方向は a 軸と並

図 1 (a) enol-1 の分子構造 (b) 厚い enol-1 結

晶の紫外光照射による多段階屈曲 (c) a 軸

の長さの温度依存性 (d, e) a 軸に沿った (d) 
低温での NTE と(e)高温での PTE の機構 



行であった。温度ごとの格子定数測定の結果 a 軸は 30℃までは加熱に伴い収縮する負の熱膨張 

(NTE) を示した一方、30℃以上では膨張する正の熱膨張 (PTE) を示した (図 1c)。熱分析の結果

30℃付近で熱相転移は見られなかった。この熱膨張変化の原因解明のため温度ごとの分子構造を詳

細に調べたところ、(i) 分子の傾き角 φ (ii) 分子面と分子面の距離 d、2 つの要素が寄与していた 

(図 1d, e)。30℃以下の低温では φ の減少が d の増大を上回り NTE を示した一方で (図 1d)、30℃以

上の高温では d の増大が φ の減少を上回り PTE に転じていた (図 1e)。厚い (>100 μm) enol-1 結晶

に紫外光を照射すると、光熱効果によって誘起される NTE と PTE、光異性化が組み合わさった多

段階屈曲を示した。熱相転移によらず NTE から PTE の変化を示す有機結晶の報告は本研究が初で

ある[4]。 
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2.3  有機結晶へのマテリアルズインフォマティクス応用 
2.3.1 類似分子からなるキラル結晶とラセミ結晶の結晶構造と力学特性の比較 

近年、キラル結晶やラセミ結晶が示す特異な性質が注目されている。特異な性質として、ラセミ

結晶の方がキラル結晶より高密度になりやすい Wallach 則が挙げられる。キラル結晶とラセミ結晶

の結晶構造や物性の違いを明らかにすることは、結晶構造や物性を説明する機構を解明するために

極めて重要である。特に、弾性率や硬度などの力学特性は、分子結晶の性能において重要である。

キラル結晶やラセミ結晶は、構造が類似している場合には、物性を評価するための比較対象として

適している。しかし、キラル結晶やラセミ結晶の力学的な相違は、十分に詳しく調べられていない。

このような知見の不足は、分子間相互作用や結晶構造の微妙な違いによる力学的特性への影響を理

解する妨げとなる。われわれは、2 つの類似分子のキラル結晶とラセミ結晶の構造と力学的差異に

ついて報告した (図 1 a, b)。 

2 つの類似分子の分子構造と結晶構造の類似性を

既知のキラル-ラセミ結晶ペアとのデータ科学を用

いた比較によって検証した。まず、キラル結晶とラ

セミ結晶の両方の報告のある分子をケンブリッジ

結晶構造データベース CSD から取得した。取得し

た分子と、今回注目した 2 分子の構造を分子記述子

で表現し、分子間の類似度を比較した (図 1 c)。す

ると、今回注目した 2 分子が最も類似しているとわ

かった。類似していることが確認した後に、それぞ

れの分子からなるキラル結晶とラセミ結晶を作製

した。計 4 種類の結晶の作製後、SOAP カーネルと

呼ばれる記述子を用いて結晶構造をベクトル表記

し、CSD から得られたキラル-ラセミ結晶ペアと結

図 1. (a) Enol-(S)-1, (b) Enol-(S)-2, (c) 分子構造

の類似度, (d) 結晶構造の類似度, (e)ヤング率や

硬度に対する分子間相互作用エネルギー 



晶構造の類似度を比較した(図 1 d)。その結果、作製した計 4 種類の結晶が上位 5%の類似度であり、

今回用いる分子と結晶は類似性が高く、物性の違いを議論する対象として適していることが確認で

きた。その後、4 種類の結晶のヤング率や硬度を測定した。キラル結晶よりもラセミ結晶の方が大

きな値を示し、これは負荷方向に投影された分子間相互作用エネルギーの大小関係と一致した (図

1 e)。結晶の弾性挙動には熱応答が重要な役割を果たしており、[001]方向に沿った相互作用エネル

ギーの温度依存性は、4 つの結晶すべてにおいて格子ダイナミクスの温度依存性と一致することも

わかった[1]。 
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2.3.2 機械学習で有機固体の相転移を起こす分子をスクリーニングする手法を開発 
構造相転移はある結晶構造が別の結晶構造に変化する現象であり、温度や圧力の変化により引き起

こされる[1]。この現象は有機固体材料の機能創出に関与しており、発見の過程は通常、手当たり次

第に結晶を作製しては熱分析を行い、構造相転移を発見する。一方で、アプローチとして、従来は

量子化学計算や分子動力学シミュレーションによる相転移計算が取り組まれてきました。しかし、

有機固体は単位格子内の原子数が無機材料に比べて多く、計算コストや計算精度の問題から、多数

のデータをスクリーニングすることには不向きでした。私たちは 2023 年に、分子記述子を用いて

機械学習を行い、構造相転移の発現しやすさを予測した (図 1a)。分子記述子を用いることでシンプ

ルな問題設定となり、計算コストは低くなることが想定される。 

構造相転移が報告されている有機固体データ

を文献から独自にまとめ、相転移の報告がない

データはケンブリッジ結晶構造データベース

CSD から取得した。構築したデータセットを用

いて、構造相転移の発現可能性を予測する機械

学習モデルを構築した。この機械学習モデルに

約 18 万個の分子データを入力すると、構造相転

移が発現する確率が高い分子として 113 個の分

子を抽出することが可能となった。このうち、

９個の分子については文献および実験で構造相

転移の発現を確認することができた (図 1b)。さ

らに、分子記述子を使った回帰分析から、分子

構造と転移温度とは関係性があることが分かり

ました (図 1c)。結晶構造の情報がなくても分子

構造だけで相転移温度を予測できることは新し

い知見と言える。 

構造相転移は蓄熱材料、強誘電材料、アクチュエータ材料などで重要な現象であるため、本研究

で開発した機械学習手法は、機能性有機固体の分子スクリーニングに有効だと期待できる。また、

分子構造と転移温度には関係性があることが判明したため、回帰モデルを使って分子構造から転移

温度を予測できるようになり、所望の温度で構造相転移する材料を開発できる可能性もある [2]。 

図 2. (a) 多数の分子から構造相転移を起こす
分子を抽出する概念図, (b) 本研究で発見した
新しい構造相転移, (c) 吸熱温度の回帰分析に
おける実験値と予測値の散布図 
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4.5 学会および社会的活動 

国際会議組織委員 Chirality2023, July 2023, Rome 

 
５． 研究活動の課題と展望  
 2024 年度は 2023 年度の研究成果「ナノポーラス薄膜研究」、「負から正への特異な熱膨張変化

を示す有機結晶：メカニズムと多段階光屈曲への寄与」、「有機結晶へのマテリアルズインフォマテ

ィクス応用」を基に、センサーデバイスやアクチュエータの開発に繋がる研究を推進する。 


