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Department of Material Chemistry 

 

https://www.mc.t.kyoto-u.ac.jp/ 
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高分子化学専攻
Department of Polymer Chemistry

Department of Polymer Chemistry

高分子は、人々の日常生活から、産業・医療・先端テクノロジーまで、幅広く現代社会を支えて
います。高分子化学専攻は、このような基幹材料である高分子を対象として、一分子の精密合成
から集合構造の構築・制御、さらにマクロ物性・機能に至るまで、高分子物質の総合的研究に取
り組むことにより、世界における高分子研究の中心として、教育研究活動を行っています。
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Department of Molecular Engineering 
http://www.ml.t.kyoto-u.ac.jp/ 
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                                                       email 

  A3 118  (383)2432  fujita.koji.5w@kyoto-u.ac.jp 
A3 119  (383)2418  yi.wei.5c@kyoto-u.ac.jp

 
: http://www1.kuic.kyoto-u.ac.jp 
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                     e-mail 
   A3 327 (383) 2464 miura.kiyotaka.2w@kyoto-u.ac.jp 

   A3 324 (383) 2459 shimotsuma.yasuhiko.3m@kyoto-u.ac.jp 

   A3 328 (383) 2238 shimizu.masahiro.3m@kyoto-u.ac.jp 
 

http://func.mc.kyoto-u.ac.jp 
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A3-018 (383) 2801 tanaka.katsuhisa.4n@kyoto-u.ac.jp
A3-022 (383) 2422 murai.shunsuke.2m@kyoto-u.ac.jp 

http://dipole7.kuic.kyoto-u.ac.jp
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A3 
FAX 

A3-206 (383)2400 (383)2401 
numata.keiji.3n@kyoto-u.ac.jp 

A3-204 (383)2403 (383)2401 
ohmae.masashi.4n@kyoto-u.ac.jp 

A3-203 (383)2406 (383)2401 
tsuji.yui.3p@kyoto-u.ac.jp 

Samitha Rao Yagi A3-203 (383)2406 (383)2401 
yagi.shamitharao.2a@kyoto-u.ac.jp 

A3-203 (383)2406 (383)2401 
fujita.seiya.3m@kyoto-u.ac.jp 

A3-203 (383)2406 (383)2401 
tsuchiya.kosuke.3n@kyoto-u.ac.jp 

 
 

URL http://pixy.polym.kyoto-u.ac.jp 
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                                           e-mail:  oyama.munetaka.4m@ kyoto-u.ac.jp 
 

 
 

 
 

 
 

 

 

 

 

EDS  

33



 

 
 

 
 

 
                 ACS Applied Energy Materials, 2, 2337 – 2343 (2019). 

 

 
                 ACS Applied Energy Materials, 2, 6023 – 6030 (2019). 

 

 
                 ACS Applied Energy Materials, 3, 7083 – 7090 (2020). 

 

 
                 ACS Omega, 6, 18395 – 18403 (2021). 

 

 
                 Journal of Electroanalytical Chemistry, 872, 113991 (2020). 

 

 
                 Electrochemistry Communications, 124, 106939 (2021). 

EDS  

34



35



36



機能高分子合成研究室 

基基本的な考え方：分子設計で分子の可能性を拓く 

最近の研究テーマ 

研究室の方針 

 
安全：
成長：
独創：
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研研究室選びに迷っている人も大歓迎 
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   FAX 
   (383)2600 (383)2601 

   e-mail: ouchi.makoto.2v@kyoto-u.ac.jp 

    (383)2602 (383)2601 
   e-mail: terashima.takaya.2e@kyoto-u.ac.jp 

    (383)2603 (383)2603 
   e-mail: nishikawa.tsuyoshi.8n@kyoto-u.ac.jp 

http://www.living.polym.kyoto-u.ac.jp Lab X: @ouchi_u  
 
１１．研究概要 
 
 
 
 
 

 
 
 
２．最近の研究テーマ（令和４年度修士課程修了生の修士論文題目） 
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３．研究室のモットー 
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リビング重合（ラジカル重合，カチオン重合, etc.）
共重合（ランダム，交互，ブロック，グラフト, etc.）モノマー

ポリマー

高分子反応（官能基導入，交換，切断, etc.）

精密連鎖重合

重合と有機反応の同時制御

一次構造（分子量，立体規則性，配列，トポロジー）の精密制御手法の開発
集合構造制御，機能創出のための一次構造制御，オンデマンド分解
精密にデザインされた構造と特性・機能の相関解明

精密連鎖重合によって「高分子性」を追求
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研研究例 1 配列（シークエンス）の制御された高分子の合成と配列機能 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
研究例 2 両親媒性ランダム共重合体の自己組織化と機能 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
研究例３ ホウ素モノマーを用いた新しい高分子合成アプローチ 
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                                         e-mail: 
  A3-321  (383)2823   sasaki@bio.polym.kyoto-u.ac.jp 

 
 
 HP: http://www.akiyoshi-lab.jp/ 
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    A3 214  

 https://photo.polym.kyoto-u.ac.jp/ 

           
            A3-213  (383)2612 

          ohkita@photo.polym.kyoto-u.ac.jp 

       A3-217  (383)2613 
          syama@photo.polym.kyoto-u.ac.jp 

   KIM Hyung Do  A3-217  (383)2613 
          hyungdokim@photo.polym.kyoto-u.ac.jp 

  

 

 
10 9 m

 

 

10 15 s ~ 10 6 s
100 10 13 s

 

45



 

 

EL

10 15 s
10 6 s

 

 

D
A D A

 

 

 

 

 

46



高分子分子論研究室

研究内容 ： 高分子溶液学，高分子統計力学，高分子流体力学，高分子動力学
分子動力学シミュレーション，量子化学計算

所在地 ： 京都市西京区京都大学桂

電話 FAX

教授 中村 洋 桂A3-210 (383)2625 (383)2628

e-mail: yonaka@molsci.polym.kyoto-u.ac.jp

准教授 井田 大地 桂A3-208 (383)2624 (383)2628

e-mail: ida@molsci.polym.kyoto-u.ac.jp

助教 領木 研之 桂A3-209 (383)2626 (383)2628

e-mail: ryoki@molsci.polym.kyoto-u.ac.jp

ホームページ： http://www.molsci.polym.kyoto-u.ac.jp

研究概要 ：
高分子溶液物性の分子論的解釈

高分子溶液の粘性，滲透圧，散乱光強度などの巨視的性質から，溶液中の高分子鎖の性質を
実験的に決定できる．その鎖の性質の分子量依存性を適切な高分子理論に基づいて解析するこ
とで，高分子鎖の固さ，太さ，局所形態，分枝状態，分子間相互作用，ダイナミクスに関する
分子レベルの情報を得る．本研究室では，高分子溶液物性の研究を実験，理論の両面から発展
させ，高分子と溶媒の組合せによって様々に変化する高分子溶液の物性を分子論的に解釈する
枠組の確立を目指す．
このような研究を通して，以下に示す高分子科学者としての必須の能力を身に付けることが

できる．

© 高分子試料の合成

種々の重合法，精製法を駆使して，極低分子量オリゴマーから超高分子量ポリマーにわた
り，分子量分布が狭く，立体規則度や分枝状態が制御された高分子試料を調製する．

© 測定原理の理解と精密な測定

種々の測定機器を単なるブラックボックスとして使うのではなく，なぜそのような測定
が可能であり，なぜそのような物理量を評価することができるのかを理解する．また，精
度良く測定するために何を工夫すれば良いかを理解する．

© 解析理論の修得・構築

得られた実験データと高分子の分子レベルの性質を関係付けるために必須の高分子理論
を修得する．また，既存の理論では説明できない実験データの挙動を理解するための，新
しい理論を構築する．
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最近の研究テーマ：

非イオン性水溶性高分子の溶液物性
下限臨界相溶温度型相挙動を示すポリ-N,N-ジエチ
ルアクリルアミド（PDEA）やポリメタクリル酸-

2-(2-メトキシエトキシ)エチルの水溶液について，
稀薄溶液物性の解析から繰返し単位間相互作用の
温度依存性などを明らかにし，高分子水溶液物性
の分子論的理解を目指す．

［右図：水中 PDEAの第 2ビリアル係数 A2の温
度 T 依存性（Mw：重量平均分子量，黒印：アタク
チックポリスチレン/シクロヘキサン）］ 3532.53027.525

37.53532.53027.5
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ポリマクロモノマーの稀薄溶液物性

二重結合などの重合性末端基を持つ高分子（マク
ロモノマー）を重合して得られる，構造が精密に制
御された櫛形高分子（ポリマクロモノマー）の溶
液物性と鎖の構造の関係を包括的に明らかにした．

（右図：ポリスチレンポリマクロモノマーについ
て，主鎖重合度N が一定の場合に，平均二乗回転
半径 〈S2〉が側鎖重合度の大きくなるのにともない
大きくなる様子）
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高分子水溶液に関する分子動力学シミュレーション
水溶液中の高分子の分子間相互作用，高分子繰返
し単位と水分子の分子間相互作用などの温度変化
と水溶液の熱力学的性質を関係を明らかにするた
めに，全原子モデル分子動力学シミュレーション
や量子化学計算を行っている．

［右図：水溶液中における PDEA（左）およびポ
リ-N-イソプロピルアクリルアミド（右）の繰返し単
位に相当する低分子の重心間動径分布（50 mol%，
291 K）］

最近の卒業生の就職先：
年度 (各年度五十音順）
2023 シグマクシス，住友ベークライト，東京海上日動，東ソー，日本アムスコ
2022 NTT西日本，JR西日本，住友化学，住友電気工業，日本カーバイト工業
2021 シスコシステムズ，GCA，JSR

2020 北海道電力，三菱ケミカル（2名）
2019 ダイキン工業，東レ，日亜化学工業，日清フーズ，日本触媒
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基礎物理化学研究室

研究内容：高分子理論・計算機シミュレーション・マテリアルズインフォマティクス・実験

所在地　：京都市西京区京都大学桂

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　電話　　　　 FAX

スタッフ：教授　　古賀 毅　　　桂A3-115　　 (383)2705　 (383)2706

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 e-mail:koga.tsuyoshi.6m@kyoto-u.ac.jp

　　　　　准教授　西田 幸次　　桂A3-113　　 (383)2707　 (383)2707

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 e-mail:nishida.kouji.5e@kyoto-u.ac.jp

　　　　　講師　　小島 広之　　桂A3-112　　 (383)2709　 (383)2709

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 e-mail:kojima.hiroyuki.7m@kyoto-u.ac.jp

　　　　　助教　　古谷 勉　　　桂A3-117　　 (383)7080　 (383)2706

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 e-mail:furuya.tsutomu.4a@kyoto-u.ac.jp

ホームページ：　 http://www.phys.polym.kyoto-u.ac.jp

高分子の理論・シミュレーション� �
高分子材料の物性や機能は，分子レベルから巨視的なスケールにわたって階層的に形成さ
れる高次構造に大きく依存しているので，物性を制御し，新たな機能を発現させるために
は，一次構造を精密に制御するだけでなく，高次構造形成の分子論的機構を理解し，制御
することが重要です．当研究室では高分子系における構造形成とダイナミクスに関して統
計力学理論や計算機シミュレーションによる研究を行っています．

� �

多分岐構造を有する感熱性高分子
の水溶液の相転移温度の重合度(DP)
依存性．隣接水和水間の相互作用に
より生じる水和の協同性が分岐構造
によって阻害され，分子量の低下に
伴い相転移温度が降下する．

ナノ粒子添加ゲルの伸長-応力曲線．応力がナノ粒子
添加により増大する．また，ネットワークのナノ粒子吸
着構造の変化により，応力は伸長速度依存性を示す．

高分子材料
1mm～

高分子
（バネ・ビーズ
モデル）
1～ 100nm 理論計算により得られたブロック

共重合体のミクロ相分離構造．
持続可能社会を実現するサステイ
ナブル材料や半導体の微細加工
への応用が期待されている．

図 1: 高分子系の階層構造と様々な階層における研究成果．
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マテリアルズインフォマティクス (MI)による高分子材料の物性予測� �
実験と理論を両輪として発展してきた自然科学において，近年「計算科学」が大きな役割
を担いつつありますが，特に材料開発においては，「データ科学」を活用した「マテリアル
ズインフォマティクス (MI)」が注目を集めています。MIでは，所望の物性値 (ガラス転移
温度、屈折率など)を持つ物質を得る条件（一次構造，組成，合成条件など）を機械学習を
用いて予測します．高分子材料にMIを適用する「ポリマーインフォマティクス」はまだ
黎明期にあり，課題が山積していますが、当研究室ではポリマーインフォマティクスの確
立に向けた取り組みも行っています．

� �

図 2: マテリアルズインフォマティクスの概念図．

水溶性高分子のゲル化と相分離（実験）� �
極性の低い水溶性高分子は溶媒和も弱く, 微妙
なバランスで溶液状態を保っている. 少しの温
度変化で疎水性が顕在化し, ゲル化や相分離す
る興味深い系である. 本研究室では, 同系に対
する理論・シミュレーションと相補的に実験に
よるアプローチを行っている. メチルセルロー
ス（MC）は, 上述の微妙なバランスを示す典
型である. そこにテトラフェニルホウ酸ナトリ
ウム（NaBPh4）という両親媒性の有機塩を少
量添加することでMC水溶液が塩析から塩溶
にスイッチングする現象が見出された. 応用も
視野に入れ, 機構解明に取り組んでいます.

� �

図 3：NaBPh4の濃度によりMC水溶液
が塩析から塩溶に劇的に変化するととも
に, ゲル化温度が急上昇することを示す
実験データ．
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FAX 
N-218         0774(38)3140    (38)3146 

e-mail takenaka@scl.kyoto-u.ac.jp 

N-222         0774(38)3141 (38)3146 
e-mail ogawa@scl.kyoto-u.ac.jp 
N-217         0774(38)3145 (38)3146 

e-mail yohei@scl.kyoto-u.ac.jp 
 
 

http:// http://www.scl.kyoto-u.ac.jp/~polymat/index.html 

Society 5.0 

SPring-8

X
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    W-213 tel: 0774-38-3162   
    e-mail: tsujii@scl.kyoto-u.ac.jp 
    W-212 tel: 0774-38-3168   

 e-mail: kinose.yuji.3z@kyoto-u.ac.jp 
   W-217  tel: 0774-38-3164   

 e-mail: ishida.koichiro.6u@kyoto-u.ac.jp 
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http://www.cpm.kuicr.kyoto-u.ac.jp 
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   e-mail 
   N-212C 0774(38)3060  yamago@scl.kyoto-u.ac.jp 

   N-228C     (38)3062  tosaka@scl.kyoto-u.ac.jp 
   N-201C     (38)3061  kayahara@scl.kyoto-u.ac.jp 

 
http://os.kuicr.kyoto-u.ac.jp/ 
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    e-mail 
   1 308 (751) 3810 eiraku@infront.kyoto-u.ac.jp 

   1 310 (751) 3846 mohgushi@infront.kyoto-u.ac.jp 
HP  http://www2.infront.kyoto-u.ac.jp/bs01/ 
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https://www.mixed-anion.jp/
28–32

•
•
•

59



 

BaTiO3

1 2

SrCo3+O2.5 HSrCo2+O2.5 SrCo2+O2
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                         E-mail 
    A2-421  (383)2487 abe@elech.kuic.kyoto-u.ac.jp 
    A2-420  (383)7049 myzkohei@elech.kuic.kyoto-u.ac.jp 
  A2-423  (383)7193 miyhara@elech.kuic.kyoto-u.ac.jp 

A2-423  (383)7565 lee.changhee@elech.kuic.kyoto-u.ac.jp 
202  (383)2815 sakamoto.ryo.6n@kyoto-u.ac.jp 

HP http://elech.kuic.kyoto-u.ac.jp/ 
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FAX
A2-506 (383)2495 (383)2499

e-mail: ohe@scl.kyoto-u.ac.jp 
A2-502 (383)2497 (383)2499

e-mail: kojimiki@scl.kyoto-u.ac.jp 
Huiying Mu A2-504 (383)7053 (383)2499

e-mail: mu.huiying.3h@kyoto-u.ac.jp 
http://www.ehcc.kyoto-u.ac.jp/eh31/home/index-j.html
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ホホームページ：https://www.scl.kyoto-u.ac.jp/~elements/ 

 
「より佳い社会・人類の実現に向けて，合成化学を探究する」 

Toward the best synthesis  
for better society & humanity 

【新しい反応，新しい分子，新しい機能，新しい価値観】 
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【【どんな反応，どんな分子で？】 

【目指す研究者像】 

「より佳い世界のために，研究の世界に羽ばたきましょう！」 

有機合成化学

鉄を代表とする普遍的な金属元素を普遍的な
利用した触媒反応

合成成化学化学化学化学化学学学学学化学化

代表とする普遍的なな普遍的な

学学学学学学学学学学学学学学学学学学学学

新規機能性分子や合成法の開発

な金
したした
属元素を金属
たた触媒反応触媒反応触触
な金金な金属元属元元属元属元素を素を素をを素を素を素を素な金属属元素を素を金属

法の開発

森林共生炭素循環社会・森林化学産業
Foreststt-

林共 産業共生炭素循環社会 森林化学産森林森
tt-symbiotic carbon cycle societytt ym ycle sombiotic carbon cysys
Forest chemical industry

化石資源に替わる再生可能な炭素資源炭素資源
の開拓

森林バイオマスの高度利用

分子変換
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有機機能化学研究室 
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分子理論化学研究室
研究内容：理論化学・化学反応・量子化学・統計力学
所在地： 京都市西京区京都大学桂

スタッフ： 電話
教　授 佐藤 啓文 桂A4-026 (383) 2548

e-mail: hirofumi@moleng.kyoto-u.ac.jp
講　師 Nguyen Thanh Phuc 桂A4-205 (383) 2555

e-mail: nthanhphuc@moleng.kyoto-u.ac.jp
助　教 杉山佳奈美 桂A4-024 (383) 2546/7574

e-mail: ksugiyama@moleng.kyoto-u.ac.jp
特定助教 浦谷 浩輝 桂A4-025 (383) 2547

e-mail: uratani@moleng.kyoto-u.ac.jp
Web： http://www.riron.moleng.kyoto-u.ac.jp/

物理化学で学んできたように、現実の物質の変化は方程式で記述されます。逆に考えれば、方程式を解くこ
とで現実の物質の変化を追跡し、あるいは予測することも原理的にはできるはずです。

“The fundamental laws necessary for the mathematical treatment of large parts of physics and the

whole chemistry are thus fully known, and the difficulty lies only in the fact that application of these

laws leads to equations that are too complex to be solved.”

— Paul Dirac, Proc. Roy. Soc. (London), A123, 714（1929).

90年を経た現代の我々はコンピュータを手にし、状況は大きく変わりました。それでもなお広汎な化学現
象に対する我々の論理的理解は未だに極めて限定されていると言わざるを得ません。コンピュータでしか
できないこと、コンピュータではできないこと、両方があるのです。
理論化学は、複雑な化学現象の本質を見極め、全体を俯瞰しながら、その理を明らかにすべく進める取

り組みと言えます。無限とも言える多種多様な化学現象は、少数の原理 (fundamental laws)が複雑に関係
しあった結果と考えられていますが、現実の物質世界を理解する上で となる『複雑な関係』が実は未だ
によく解っているとは言えません。しかし筋道立てて考えることでその本質が見えてくるはずです。我々
はこれを明らかにすべく、“abstraction”（抽出、抽象化）を重視する立場をとっています。本研究室では、
多彩な理論手法を用いて様々な実際の化学現象にアプローチするとともに、量子化学、統計力学やダイナ
ミックス理論などを駆使した独自の理論開発を行うことで、分子やその集団系に対する新しい概念・視座の
創出を目指しています。一緒に教科書を書き換えていきましょう。
【指導方針】研究室は確立した個が集い、互いに切磋琢磨する場です。自由な発想とそれを支える基礎学力
を重視し、 各人が自らに責任を持つ主体的な姿勢が求められます。研究の進展はもちろん大事ですが、同
時に学生諸君の一人一人が研究者や技術者として将来に渡って長く活躍して行けることが何より大切だと
考えています。 自ら問題を発見し、論理的に思考して解決できる力を身につけてください。

(1) 基礎的・基本的研究能力の育成：量子化学や統計化学、初歩的なプログラミング等の基礎的能力の習
得を重視し、系統的なトレーニングを行っています。また、国内外の理論・実験研究者との積極的な
討論や交流、共同研究を通して幅広い視野の育成に努めています。

(2) 主体的な研究活動：学生諸君が各々独立したテーマを持ち、各個人の自由な着想が大いに活かされ、
主体的に研究を進められるように配慮しています。また国内外での学会発表・論文発表の機会を積極
的に設け、こうした際に必要なプレゼンテーション能力の向上も目指します。これらの結果として、
これまでに多くの学生諸君が優秀講演賞・ポスター賞等を受賞しています。

(3) 研究室生活：研究室では互いに信頼できる人間関係も大切な要素です。互いに協力し合う雰囲気があ
り、学生主催を含めた各種の勉強会 (輪講)や学生間の討論、学内外での様々な交流も盛んです。
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新しい量子化学・統計力学理論の開発と化学反応・化学現象へのアプローチ（佐藤）� �

一つ一つの分子は量子化学で理解できるが、無数の分子が集合す
れば集団としての性質が現れる。自然には階層構造があり、化学
は分子の集団を対象としている。独自に開発した理論を駆使する
ことで、溶液内の反応や触媒反応など様々な化学反応の本質を明
らかにしている。計算化学は反応の全貌を直接知る事のできる強
力な手段であり、超臨界流体中やイオン液体中の化学反応、pKaの計算など、世界で初めて
第一原理的計算を実現し、その分子論を明らかにした例も多い。現実の物質は、分子が集合す
ることでその性質・機能を発現する。最近では、分子の自己集合過程の解明などにも取り組
んでいる。また、分子の電子構造を調べるための新しい解析法や、量子化学手法の開発も進め
ている。

� �

不均一系触媒反応の機構解明（佐藤・杉山）� �

触媒と反応物の相が異なる不均一反応は、反応物どうしの
結合が組み替わる多様な反応素過程に加えて、触媒の組成や
構造、そして触媒の構造変化も考慮する必要があり複雑であ
る。しかしこのような触媒反応機構の解明は、反応の理解の
みならず高活性な新規触媒設計のためにも重要な課題であ
る。我々は量子化学計算を用いた原子レベルの機構解析を
主軸に、データ科学などの視点を取り入れて多角的に検討し
ている。

� �

Quantum engineering of molecular dynamics (Nguyen Thanh Phuc)� �

図 1: Schematic illustration of electron trans-
fer dynamics in a molecule interacting with
light in an optical cavity

The recent development of quantum technologies has of-

fered a powerful tool for controlling various kinds of phys-

ical, chemical and biological systems. Our research aims

to find novel ways, for example, by using quantum photon-

ics and light-matter interaction, to manipulate dynamical

properties and discover new emergent phenomena in molec-

ular systems.
� �

励起状態における超高速ダイナミクスの理論解析（浦谷）� �

光などで励起された分子は、10−15-10−12秒程度という短い時間で様々
な変化を起こす。その過程では、異なる電子状態の間を飛び移った
り、複数の状態の量子重ね合わせとして存在したりすることもある。
このようなダイナミクスを深く理解することで、高効率な光エネル
ギー利用や精密な化学反応制御などにつながる新概念を生み出せる可
能性がある。我々は、時間依存 Schrödinger方程式に基づく実時間シ
ミュレーションを基盤に、励起状態の超高速ダイナミクスを理解する
ための理論手法の開発とその応用に取り組んでいる。

� �
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X CO2  
   

    TEL 
  A4-126 (383)2559 

  e-mail: teramura.kentaro.7r@kyoto-u.ac.jp 
   A4-128 (383)2560 

  e-mail: iguchi.shoji.4k@kyoto-u.ac.jp 
   A4-129 (383)7586 

  e-mail: naniwa.shinpei.8s@kyoto-u.ac.jp 
  

HP: http://www.moleng.kyoto-u.ac.jp/~moleng_04/ 
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量子分子科学研究室
研究内容: 理論化学・振電相互作用・機能性分子の理論設計・化学反応の領域選択性
所在地: 京都市左京区高野西開町 34-4

スタッフ: 教授 佐藤 徹 福井センター 210号室
E-mail: tsato@fukui.kyoto-u.ac.jp

特定助教 春田 直毅 福井センター 202号室
E-mail: haruta@fukui.kyoto-u.ac.jp

Web: http://www.fukui.kyoto-u.ac.jp/

研究概要:

物性化学における基礎的問題から応用研究まで、特に電子と分子振動の相互作用の関係する
現象を中心に理論研究を行っている。

一般に、分子のシュレディンガー方程式を解く際、電子より重い原子核は電子の運動と比較
して静止していると見做す断熱近似を用いる。しかし、断熱近似によって無視された分子振
動と電子の運動との間の相互作用（振電相互作用, 電子-フォノン相互作用) は様々な現象の
発現に関与する。例えば、無輻射遷移、ヤーン・テラー変形、超伝導が挙げられる。また、
化学反応においても反応は電子の運動と振動などの分子骨格の運動とが相互作用しながら進
行していく。このように振電相互作用は普遍的な相互作用である。

我々は振電相互作用を電子と振動の状態の関係から理解することを可能にする振電相互作用
密度 (VCD)の概念を提案している。VCDを用いることで振電相互作用を制御した新規の発
光性・ キャリア輸送性材料等の設計ができる。例えば、図 1の分子 1は発光しないが、
VCD解析に基づいて分子 2のように修飾することにより蛍光性となることが、共同研究に
より実験的に観測されている。このような合理的な分子設計ができる理論は、いまのところ
VCD理論だけである。

振電相互作用は基礎的な相互作用であるため、多くの問題に現れる。以下に最近の研究テー
マを示す。

(1) 光物理素過程の基礎研究と光機能性材料の理論設計
光吸収によって生じた励起状態は、輻射遷移 (蛍光, りん光)または無輻射遷移 (内部転換, 系
間交差)により、基底状態へと失活する。分子の発光効率は輻射・無輻射遷移の競合で決ま
るため、遷移速度定数の定式化と第一原理計算は重要である。輻射・無輻射遷移の駆動力で
ある電子-フォトン相互作用や振電相互作用のようなフェルミ粒子とボーズ粒子間の相互作
用は場の量子論により定式化される。本研究室では、フェルミの黄金律に基づいて、分子の
全振動モードを考慮した輻射・無輻射遷移速度定数を定式化した。さらに、遷移速度定数の
定量的な計算に基づき、遷移における重要な振動モードの特定が可能になった。また、振電
相互作用をVCDにより可視化して制御することで、光機能性の向上を目指した分子設計を
行っている。例えば、有機 EL材料や有機薄膜太陽電池材料を対象としている。
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(2) 化学反応の領域選択性の指標
VCDは化学反応性の指標としても用いることができる。C60はエチレンと同様の反応性を示
すが、フロンティア軌道理論ではフロンティア軌道が著しく非局在化するため、領域選択性
が説明できない。しかし、VCDによると説明することができる (図 2)。VCDによる領域選
択性の予測は分子だけでなく固体表面にも応用することができ、現在、CO2の資源化を目指
した不均一系触媒の設計についても取り組んでいる。

(3) 振電相互作用と動的ヤーン・テラー効果に関する研究
縮退した電子状態と振動状態をもつ分子 (ヤーン・テラー系)では、縮退振動に由来する振動
角運動量による遠心力ポテンシャルが、幾何学的位相 (Berry位相)のため基底状態ですら 0

ではなく、このような系でボルン・オッペンハイマー近似を採用すると核の運動エネルギー
は無限大となってしまい近似は破綻する。動的ヤーン・テラー効果として知られるこの問題
は、もっとも単純なE ⊗ eヤーン・テラー系についても、電子状態と振動状態の結合を記述
する方程式の解析解が得られていなかった。本研究室では、相互作用が強い極限における解
析解を得ることに成功し、最近はその観測に向けた検討を行っている。

(4) 金属クラスターの異常縮退とその応用に関する研究
最近我々は、数個から数十個の原子からなる金属クラスターにおいて、点群対称性からは説
明できない異常な軌道縮退が現れることを見出し、その原因が動的対称性にあることを突き
止めた。現在は、その動的対称性の起源の解明に取り組んでいる。

図 1 発光分子の設計例: 1 非発光性, 2 発光性. 図 2 C60の反応性.
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図 3 (a) E ⊗ eヤーン・テラー系の静的ポテンシャル. (b) E ⊗ eヤーン・テラー系におい
て原子核の運動エネルギーを一部考慮した場合のエネルギー曲面. 原点の縮退した構造では
エネルギーは無限大に発散する.
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太陽光を駆動力とするケトン化合物への二酸化炭素取り込み反応 飽和炭化水素への二酸化炭素取り込み反応
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生物化学工学研究室  
 [研究内容] 生化学、生物工学、極限環境微生物学、超好熱菌生理学 
 [所在地] 京都市西京区京都大学桂 (FAX:383-2779) 
 [スタッフ]  部屋 電話 メールアドレス 
 教授 跡見晴幸 桂A4-217 383-2777 atomi@sbchem.kyoto-u.ac.jp 
 准教授 佐藤喬章 桂A4-216 383-2773 takaakisato@sbchem.kyoto-u.ac.jp 
 助教 竹俣直道 桂A4-215 383-2775 takemata.naomichi.3a@kyoto-u.ac.jp 
 
 (key words) 極限環境微生物、超好熱菌、アーキア、ゲノム、代謝と制御、生命進化 
 (研究室HP) http://www.sbchem.kyoto-u.ac.jp/atomi-lab/en/  

研究概要 

１）極限環境微生物の分離と特性解析 
近年、火山付近の高温・熱水環境、深海の高圧環境、北極や南極域の低温環境などの極限環境にも、

個々の環境に適応した極限環境微生物（extremophile）が多数生息していることが明らかになっ
てきた。これらの極限環境微生物は従来の微生物に見られない生命戦略を有し、基礎・応用両面で非

常に興味深い研究対象である。 

極限環境微生物の中でも、特に超好熱菌は生命の進化の観点から注目されている。16S 
ribosomal RNA分子の塩基配列に基づいた全生物の進化系統樹の中で、超好熱菌は細菌・アーキア

において例外なく進化の源流に位置する。したがって現存する生物の中で超好熱菌は原始生命体あ
るいは全生物の最終共通祖先に最も近い生物として捉えることができる。超好熱菌内の様々な生
命維持活動のメカニズムを理解し、“より進化”した生物のものと比較することにより、個々の生体分

子や複数の生体分子が関与する代謝系・制御系がどのような形で誕生したのか、どのように進化して

きたのかという知見も得られると期待できる。 

我々は海洋性の硫気孔や陸上温泉地

帯の水・泥試料より、超好熱性のアーキ

アThermococcus kodakarensisや

Pyrobaculum calidifontis を分離・

同定している。双方ともに全ゲノム塩
基配列が決定されており、また T. 

kodakarensis については遺伝子組換

え系やトランスクリプトーム解析系も

構築できている。これらの情報や技術を

利用して、超好熱菌の生命戦略の全
容解明を目指している。   
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２）ゲノム情報を基盤とした新しい生命システムの探索と解明 
 近年の塩基配列決定技術の迅速化に

伴い、膨大な量の塩基配列情報が蓄積し

ており、現在も 10,000 種以上の生物

に対してゲノムプロジェクトが進行中

である。一般に１つのゲノム上に存在す

る遺伝子のうち、半数以上は一次構造か

らはその機能が推定できない機能未知

遺伝子である。これら機能未知遺伝
子の機能解明はポストゲノム研究の
最重要課題の１つであることは言うま

でもない。 

 我々はゲノム情報から予想される各種微生物（主に超好熱菌、好酸性菌、好塩菌）の生命機構
とそれらの実際の生命機能を比較しながらmissing gene（あるべき遺伝子がゲノム上に見当たらな

い）、redundant gene（重複遺伝子）、lonely gene（機能上孤立している遺伝子）などに着目し、

機能未知遺伝子を含む様々な遺伝子機能の解析を進めている。 

 また最近では培養法が確立され

ていない、あるいは共生関係にある

ため純粋分離が困難な微生物に対

してもメタゲノム解析手法により

全ゲノム配列が報告され始めてい

る。このようなメタゲノム配列
中に見出された新規遺伝子
の機能解析も行っている。加えて、
遺伝物質としての微生物ゲノムの

機能（複製・分配・転写など）が機

能未知の遺伝子や DNA 配列によ

ってどう制御されるかを研究して

いる。特に、超好熱性アーキア
における未知のゲノム分配
因子の探索・解析を Hi-C や

ChIP-seqといったNGS技術によ

り進めている。 

 我々はこれらの研究を通じて普遍的で未知の生命システムの同定と解明を目指している。 

 
新しい nucleoside 分解経路 

 

一次構造に基づいたゲノム上遺伝子の機能推定 
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  W305E  0774(38)3500  t-nohira@iae.kyoto-u.ac.jp 
      W307E  0774(38)3497  k-kawaguchi@iae.kyoto-u.ac.jp 

      W307E  0774(38)3497  t-yamamoto@iae.kyoto-u.ac.jp 
      W309E  0774(38)3498  y-norikawa@iae.kyoto-u.ac.jp 

 
HP http://www.iae.kyoto-u.ac.jp/chemical/index.html 
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                    FAX 
 A4-229  (383)2663 (383)2653 
   kawase@cheme.kyoto-u.ac.jp 

 A4-233 (383)7092  (383)2653 
  ashida@cheme.kyoto-u.ac.jp 
 A4-230 (383)2683  (383)2653 
  fujitsuka@cheme.kyoto-u.ac.jp 

 http://www.cheme.kyoto-u.ac.jp/3koza/main.html 
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FAX
A4-112 (383)2664 (383)2654

 e-mail: sano@cheme.kyoto-u.ac.jp 
 A4-108 (383)2684  (383)2821 

                                                 e-mail: kyuya@cheme.kyoto-u.ac.jp 
A4-110 (383)2674 (383)2654

e-mail: suzuki@cheme.kyoto-u.ac.jp 

http://www.cheme.kyoto-u.ac.jp/4koza
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材材料プロセス工学研究室

研究概要

関連する化学工学と周辺学術分野

研究テーマ例

135



研究内容の紹介

肉代替食品を志向した植物性タンパク質含有繊維の開発

0

2

4

6

8

SP
Fiber

Chicken
Breast

Pork
Ham

Beef
Round

植物由来ナノ材料（セルロースナノファイバー）利用技術の開発

PDA
コーティング

官能基導入

CNF

CNF/樹脂 表面修飾CNF/樹脂

分散性
補強効果
改善
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      e-mail: sotowa@cheme.kyoto-u.ac.jp 

A4-120 (383)2637 
      e-mail: tonomura@cheme.kyoto-u.ac.jp 

Oh Tae Hoon A4-120 (383)2637 
      e-mail: oh@cheme.kyoto-u.ac.jp 
 

 
 

 

 

 
Visit Our Web Site!!  http://www-pse.cheme.kyoto-u.ac.jp/ 
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