
 

 設計に基づく分子自在制御の化学  

 

平成 25年度 ～ 平成 29年度私立大学戦略的研究基盤形成支援事業 

研 究 成 果 報 告 書 

 

 

 

 

 

 

平成 30年５月 

                    学校法人名  学校法人 立教学院 

                    大学名     立教大学 

                    研究組織名  未来分子研究センター 

                    研究代表者  枝元一之 

                                 （立教大学理学研究科教授） 

  



は し が き 

 

 本冊子は、平成２４年度より平成２９年度まで、文部科学省の私立大学戦略的基盤

形成支援事業の選定を受けて、立教大学理学部に設置された未来分子研究センタ

ーが主体となって推進した研究プロジェクト「設計に基づく分子自在制御の化学」の研

究成果をまとめたものです。 

 化学の目的の一つは、分子の構造を様々に変えることでその性質を自在に制御し、

新規な機能性を持った分子・分子材料を開発していくことにあります。従来、機能分子

の開発は、主に天然に存在する分子を手本として試行錯誤的に分子構造を変換する

ことにより行われてきました。しかし、優れた機能を持つ分子・分子材料を合目的的に

創製するには、機能の本質の理論化学的解析とそれに基づく「分子設計」、それを基

とした「合成」と、構造・物性の「計測」、さらにその機能の「評価」を行い、それを理論

化学的解析にフィードバックするサイクルを確立する必要があります。本研究プロジェ

クトでは、実験と計算が密接に連携することによる「設計」「合成」「計測」「評価」のサ

イクルを確立し、新たな課題解決型研究システムを構築することを目指し、計算によ

る分子設計を担当する「設計グループ」と、実験的に機能分子の構築を行う「反応制

御グループ」並びに「物性・機能制御グループ」を設け、これらのグループが互いに成

果をフィードバックし合うことにより、機能分子・分子材料開発を行ってきました。この

ような課題解決型研究システムの構築により、革新的な機能を持つ分子・分子材料、

例えば光メモリ、光駆動アクチュエーター、ドラッグデリバリーシステム、環境応答機

能触媒、不斉合成触媒、水の光分解触媒、生分解性人工ポリマーなどの開発が大き

く進展いたしました。それらの具体的成果につきましては、本冊子の内容をご参照い

ただければと思います。今後も、本プロジェクトで得られた成果を基盤として、理学研

究科における研究・教育のさらなる発展を目指す所存です。本プロジェクトに関しまし

て、ご意見・ご助言等お寄せいただければ誠に幸甚です。 

 本研究プロジェクトを推進するにあたり、さまざまにご協力・ご支援をいただいた立

教大学の関連部署の皆様に、この場を借りて厚く御礼申し上げます。 

 

 

平成３０年５月 

研究代表者 枝元 一之 

（立教大学理学研究科教授） 
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第１部： 研究成果報告書概要 
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   平成２５年度～平成２９年度「私立大学戦略的研究基盤形成支援事業」 

研究成果報告書概要  
 

１ 学校法人名     立教学院              ２ 大学名      立教大学               

 

３ 研究組織名       未来分子研究センター                        

 

４ プロジェクト所在地   東京都豊島区西池袋３－３４－１          

 

５ 研究プロジェクト名   設計に基づく分子自在制御の化学         

 

６ 研究観点         研究拠点を形成する研究                               

 

７ 研究代表者 

研究代表者名 所属部局名 職名 

枝元 一之 理学研究科 教授 

 

８ プロジェクト参加研究者数  24 名 

 

９ 該当審査区分    理工・情報     生物・医歯     人文・社会  

 

１０ 研究プロジェクトに参加する主な研究者 
研究者名 所属・職名 プロジェクトでの研究課題 プロジェクトでの役割 

望月 祐志 
理 学 研 究 科 ・

教授 

計算化学手法の開発と先導

的応用 

１．分子の機能性の理

論的解析と分子設計（設

計グループ） 

常盤 広明 
理 学 研 究 科 ・

教授 

未来志向型機能を有する薬

物・バイオプローブの論理的

設計・開発 

〃 

山中 正浩 
理 学 研 究 科 ・

教授 

理論設計支援による機能分

子触媒の開発 
〃 

堤 亮祐 
理 学 研 究 科 ・

助教 

水素結合ネットワークを利用

した分子認識による不斉触

媒反応の自在制御 

〃 

黒田 智明 
理 学 研 究 科 ・

教授 

自然界におけるテルペン化

合物の設計と制御および多

様性 

２．反応に基づく機能を

有する分子・分子材料

の開発（反応制御グル

ープ） 

和田 亨 
理 学 研 究 科 ・

教授 

論理的分子設計に基づいた

エネルギー変換錯体触媒の

開発 

〃 

宮部 寛志 
理 学 研 究 科 ・

教授 

流通式分離系を利用する化

学特性解析 
〃 

箕浦 真生 理 学 研 究 科 ・ 高周期典型元素を含む機能 〃 
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教授 性化合物の創製と反応開発 

鈴木 望 
理 学 研 究 科 ・

助教 

分光分析法によるキラル分

子の物性および分子間相互

作用の解析 

〃 

中薗 孝志 
理 学 研 究 科 ・

助教 

分子性触媒を基盤とした高

効率な光エネルギー変換反

応系の構築 

〃 

枝元 一之 
理 学 研 究 科 ・

教授 

表面反応を利用した高機能

触媒の開発 

３．物性に基づく機能を

有する分子・分子材料

の開発（物性・機能制御

グループ） 

入江 正浩 

未来分子研究

センター・客員

研究員 

光スイッチ機能を持つ蛍光分

子の設計と合成 
〃 

松下 信之 
理 学 研 究 科 ・

教授 

外部刺激応答性を持つ金属

錯体分子・結晶の設計・構築

と機能評価 

〃 

森本 正和 
理 学 研 究 科 ・

教授 

結晶構造制御に基づく光機

能分子結晶の創製 
〃 

大山 秀子 
理 学 研 究 科 ・

教授 

高分子系機能材料の創出と

機能発現メカニズムの解明 
〃 

三井 正明 
理 学 研 究 科 ・

教授 

時空間分解顕微計測による

光電変換ダイナミクスの解明 
〃 

上谷 幸治郎 
理 学 研 究 科 ・

助教 

天然高分子材料を用いた機

能材料の創製 
〃 

新堀 佳紀 
理 学 研 究 科 ・

助教 

機能性ナノクラスターの精密

合成と構造・物性の解明 
〃 

共同研究機関等 

古明地 勇人 

産業技術総合

研 究 所 ・ 主 任

研究員 

分子動力学手法の開発と応

用 

１．分子の機能性の理

論的解析と分子設計（設

計グループ） 

福澤 薫 
星薬科大学薬

学部・准教授 

計算化学の先導的・実証的

応用計算 
〃 

吉澤 一成 

九州大学先導

物質化学研究

所・教授 

単一分子伝導の光制御に関

する理論的研究 
〃 

都築 誠二 

産業技術総合

研 究 所 ・ 上 級

主任研究員 

計算化学手法を用いた分子

間相互作用の精密解析 
〃 

池田 潔 
広島国際大学

薬学部・教授 

未来志向型機能を有するバ

イオプローブの合成開発 

３．物性に基づく機能を

有する分子・分子材料

の開発（物性・機能制御

グループ） 
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大坪 忠宗 

広 島 国 際 大

学・薬学部・准

教授 

未来志向型機能を有するバ

イオプローブの合成開発 
〃 

 

＜研究者の変更状況（研究代表者を含む）＞ 

旧 
ﾌﾟﾛｼﾞｪｸﾄでの研究課題 所属・職名 研究者氏名 プロジェクトでの役割 

機能分子を配位または

内包した金属‐酸化物

複合ナノクラスターの創

製と評価 

理学研究科・助教 掛札 洋平 

３．物性に基づく機能を

有する分子・分子材料

の開発（物性・機能制御

グループ） 

（変更の時期：平成 26 年 3 月 31 日） 

 

 

新 
変更前の所属・職名 変更（就任）後の所属・職名 研究者氏名 プロジェクトでの役割 

    

 

旧 
ﾌﾟﾛｼﾞｪｸﾄでの研究課題 所属・職名 研究者氏名 プロジェクトでの役割 

単結晶金電極への機

能性化合物の吸着 
理学研究科・教授 池澤 泰成 

３．物性に基づく機能を

有する分子・分子材料

の開発（物性・機能制御

グループ） 

（変更の時期：平成 26 年 3 月 31 日） 

 

 

新 
変更前の所属・職名 変更（就任）後の所属・職名 研究者氏名 プロジェクトでの役割 

    

 

旧 
ﾌﾟﾛｼﾞｪｸﾄでの研究課題 所属・職名 研究者氏名 プロジェクトでの役割 

    

（変更の時期：平成 26 年 4 月 1 日） 

 

 

新 
変更前の所属・職名 変更（就任）後の所属・職名 研究者氏名 プロジェクトでの役割 

 理学研究科・教授 三井 正明 

３．物性に基づく機能

を有する分子・分子材

料の開発（物性・機能

制御グループ） 
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旧 
ﾌﾟﾛｼﾞｪｸﾄでの研究課題 所属・職名 研究者氏名 プロジェクトでの役割 

    

（変更の時期：平成 26 年 4 月 1 日） 

 

 

新 
変更前の所属・職名 変更（就任）後の所属・職名 研究者氏名 プロジェクトでの役割 

 理学研究科・助教 上谷 幸治郎 

３．物性に基づく機能

を有する分子・分子材

料の開発（物性・機能

制御グループ） 

 

旧 
ﾌﾟﾛｼﾞｪｸﾄでの研究課題 所属・職名 研究者氏名 プロジェクトでの役割 

    

（変更の時期：平成 26 年 4 月 1 日） 

 

 

新 
変更前の所属・職名 変更（就任）後の所属・職名 研究者氏名 プロジェクトでの役割 

 
産業技術総合研究所・上級

主任研究員 
都築 誠二 

１．分子の機能性の

理論的解析と分子設

計（設計グループ） 

 

旧 
ﾌﾟﾛｼﾞｪｸﾄでの研究課題 所属・職名 研究者氏名 プロジェクトでの役割 

    

（変更の時期：平成 26 年 4 月 1 日） 

 

 

新 
変更前の所属・職名 変更（就任）後の所属・職名 研究者氏名 プロジェクトでの役割 

 
広島国際大学・薬学部・准

教授 
大坪 忠宗 

３．物性に基づく機能

を有する分子・分子材

料の開発（物性・機能

制御グループ） 
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 旧 
ﾌﾟﾛｼﾞｪｸﾄでの研究課題 所属・職名 研究者氏名 プロジェクトでの役割 

光スイッチ機能を持つ

蛍光分子の設計と合成 

理学研究科・ 

特任教授 
入江 正浩 

３．物性に基づく機能を

有する分子・分子材料

の開発（物性・機能制御

グループ） 

（変更の時期：平成 26 年 4 月 1 日） 

 

 

 新 

変更前の所属・職名 変更（就任）後の所属・職名 研究者氏名 プロジェクトでの役割 

理学研究科・ 

特任教授 

未来分子研究センター・ 

客員研究員 
入江 正浩 

３．物性に基づく機能

を有する分子・分子材

料の開発（物性・機能

制御グループ） 

 

 旧 
ﾌﾟﾛｼﾞｪｸﾄでの研究課題 所属・職名 研究者氏名 プロジェクトでの役割 

理論設計支援による機

能分子触媒の開発 

理学研究科・ 

准教授 
山中 正浩 

１．分子の機能性の理

論的解析と分子設計（設

計グループ） 

（変更の時期：平成 26 年 4 月 1 日） 

 

 新 
変更前の所属・職名 変更（就任）後の所属・職名 研究者氏名 プロジェクトでの役割 

理学研究科・准教授 理学研究科・教授 山中 正浩 

１．分子の機能性の

理論的解析と分子設

計（設計グループ） 

 

 旧 
ﾌﾟﾛｼﾞｪｸﾄでの研究課題 所属・職名 研究者氏名 プロジェクトでの役割 

計算化学の先導的・ 

実証的応用計算 

みずほ情報総研

（株）・チーフコン

サルタント 

福澤 薫 

１．分子の機能性の理

論的解析と分子設計（設

計グループ） 

（変更の時期：平成 26 年 7 月 1 日） 

 

 新 
変更前の所属・職名 変更（就任）後の所属・職名 研究者氏名 プロジェクトでの役割 

み ず ほ 情 報 総 研

（株）・チーフコンサ

ルタント 

日本大学松戸歯学部科学

教室・助教 
福澤 薫 

１．分子の機能性の

理論的解析と分子設

計（設計グループ） 
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旧 
ﾌﾟﾛｼﾞｪｸﾄでの研究課題 所属・職名 研究者氏名 プロジェクトでの役割 

    

（変更の時期：平成 28 年 4 月 1 日） 

 

 

新 
変更前の所属・職名 変更（就任）後の所属・職名 研究者氏名 プロジェクトでの役割 

 理学研究科・助教 鈴木 望 

2.反応に基づく機能を

有する分子・分子材

料の開発（反応制御

グループ） 

 

 旧 

ﾌﾟﾛｼﾞｪｸﾄでの研究課題 所属・職名 研究者氏名 プロジェクトでの役割 

計算化学の先導的・実

証的応用計算 

日本大学松戸歯

学部科学教室・

助教 

福澤 薫 

１．分子の機能性の理

論的解析と分子設計（設

計グループ） 

（変更の時期：平成 28 年 10 月 1 日） 

 

 

 新 
変更前の所属・職名 変更（就任）後の所属・職名 研究者氏名 プロジェクトでの役割 

日本大学松戸歯学

部科学教室・助教 
星薬科大学薬学部・准教授 福澤 薫 

１．分子の機能性の

理論的解析と分子設

計（設計グループ） 

 

旧 
ﾌﾟﾛｼﾞｪｸﾄでの研究課題 所属・職名 研究者氏名 プロジェクトでの役割 

Self-assembling 

complexes, their 

properties, and 

catalysis reactions 

理学研究科・教授 
ホーン・エルンス

ト 

2.反応に基づく機能を有

する分子・分子材料の

開発（反応制御グルー

プ） 

（変更の時期：平成 29 年 3 月 31 日） 

 

 

新 
変更前の所属・職名 変更（就任）後の所属・職名 研究者氏名 プロジェクトでの役割 
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 旧 
ﾌﾟﾛｼﾞｪｸﾄでの研究課題 所属・職名 研究者氏名 プロジェクトでの役割 

論理的分子設計に基づ

いたエネルギー変換錯

体触媒の開発 

理学研究科・ 

准教授 
和田 亨 

2.反応に基づく機能を有

する分子・分子材料の

開発（反応制御グルー

プ） 

（変更の時期：平成 29 年 4 月 1 日） 

 

 新 
変更前の所属・職名 変更（就任）後の所属・職名 研究者氏名 プロジェクトでの役割 

理学研究科・准教授 理学研究科・教授 和田 亨 

2.反応に基づく機能を

有する分子・分子材

料の開発（反応制御

グループ） 

 

 旧 
ﾌﾟﾛｼﾞｪｸﾄでの研究課題 所属・職名 研究者氏名 プロジェクトでの役割 

論理的分子設計に基づ

いたエネルギー変換錯

体触媒の開発 

理学研究科・ 

准教授 
森本 正和 

３．物性に基づく機能を

有する分子・分子材料

の開発（物性・機能制御

グループ） 

（変更の時期：平成 29 年 4 月 1 日） 

 

 新 
変更前の所属・職名 変更（就任）後の所属・職名 研究者氏名 プロジェクトでの役割 

理学研究科・准教授 理学研究科・教授 森本 正和 

３．物性に基づく機能

を有する分子・分子材

料の開発（物性・機能

制御グループ） 

 

 

旧 
ﾌﾟﾛｼﾞｪｸﾄでの研究課題 所属・職名 研究者氏名 プロジェクトでの役割 

    

（変更の時期：平成 29 年 4 月 1 日） 

 

 

新 
変更前の所属・職名 変更（就任）後の所属・職名 研究者氏名 プロジェクトでの役割 

東京大学大学院薬

学系研究科・特任研

究員 

理学研究科・助教 堤 亮祐 

１．分子の機能性の

理論的解析と分子設

計（設計グループ） 
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旧 
ﾌﾟﾛｼﾞｪｸﾄでの研究課題 所属・職名 研究者氏名 プロジェクトでの役割 

    

（変更の時期：平成 29 年 4 月 1 日） 

 

 

新 
変更前の所属・職名 変更（就任）後の所属・職名 研究者氏名 プロジェクトでの役割 

 理学研究科・助教 中薗 孝志 

2.反応に基づく機能を

有する分子・分子材

料の開発（反応制御

グループ） 

 

旧 
ﾌﾟﾛｼﾞｪｸﾄでの研究課題 所属・職名 研究者氏名 プロジェクトでの役割 

    

（変更の時期：平成 29 年 4 月 1 日） 

 

 

新 
変更前の所属・職名 変更（就任）後の所属・職名 研究者氏名 プロジェクトでの役割 

東京理科大学理学

部応用化学科・博士

研究員 

理学研究科・助教 新堀 佳紀 

３．物性に基づく機能

を有する分子・分子材

料の開発（物性・機能

制御グループ） 
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１１ 研究の概要（※ 項目全体を１０枚以内で作成） 

（１）研究プロジェクトの目的・意義及び計画の概要 

化学の目的の一つは、分子の構造を様々に変えることでその性質を自在に制御し、新規な機能性を持

った分子・分子材料を開発していくことにある。革新的な機能を持つ分子・分子材料を合目的的に創製す

るには、機能性の本質の理論化学的解析とそれに基づく「分子設計」、それを基とした「合成」と、構造・物

性の「計測」、さらにその機能性の「評価」を行い、それを理論化学的解析にフィードバックするサイクルを

確立する必要がある。本プロジェクトは、計算と実験が密接に連携することによりこのようなサイクルを確

立し、分子技術研究のモデルとなる新たな研究拠点を未来分子研究センターに構築することを目指すもの

である。 

本プロジェクトでは、計算による分子設計を担当する「設計グループ」と、実験的に機能分子の構築を行う

「反応制御グループ」並びに「物性・機能制御グループ」を設け、これらのグループが互いに成果をフィード

バックし合うことにより、機能分子・分子材料開発を行う。「設計グループ」では、機能分子の設計上必須と

なる複雑系の計算手法の開発を進めるとともに、機能性の本質の理論化学的解析およびそれに基づく機

能分子の設計を行う。「反応制御グループ」は、反応性の制御が機能性発現の鍵となる物質、すなわち各

種高機能触媒等の開発を担当する。「物性・機能制御グループ」は、物性の制御が機能性発現の鍵となる

物質、すなわち光に応答して機能を発現する分子等の開発を担当する。実験グループによる合成分子の

物性・構造の計測結果、および機能性の評価結果は「設計グループ」にフィードバックされ、さらなる理論的

解析を経て分子の再設計を行う。本研究は学術的には化学の新たな方法論を与えるものであり、さらに得

られた具体的成果は環境・エネルギー材料等様々な分野に革新的な進展をもたらすと期待される。 

（２）研究組織 

本研究プロジェクトは、本学の未来分子研究センターの研究員 18 名、学外研究者 6 名、本学の大学院生

（2013 年度 45 名、2014 年度 45 名、2015 年度 50 名、2016 年度 47 名、2017 年度 48 名）により遂行した。

大学院生のうち、各年度それぞれ 2 名、4 名、6 名、4 名、5 名を RA に採用した。また、設計グループ強化

のため、2016、2017 年度において 2 名の PD を採用した。研究代表者の枝元は、研究プロジェクトを総括す

るとともに自らもプロジェクトの一翼を担い、物性・機能制御グループにおいて研究を行った。各グループの

相互連携を始めとする研究プロジェクトの円滑な推進のため、各研究グループよりグループリーダーを 1

名選出し、運営委員会を組織し、年数回運営委員会を開催した。運営委員会では、プロジェクトの進捗の

評価ならびに調整を行い、さらに公開シンポジウム等の企画、定期刊行物の発刊、予算や人事等につい

て審議した。 本研究プロジェクトに参画する研究者は、設計グループ、反応制御グループ、物性・機能制

御グループのいずれかに属し、各グループ間で互いに成果をフィードバックしつつ研究を進めた。また、会

計担当の事務員 1 名と、プロジェクトの推進に関わる会計以外の業務を担当する教育研究コーディネータ

ー1 名（本学の予算で雇用）が、研究支援に従事した。 

（３）研究施設・設備等 

研究施設・装置・設備については、「１７．施設・装置・設備」を参照のこと。本プロジェクトでは、既存の研究

施設に加え、研究遂行上必須の研究設備（大規模サーバー、超伝導マグネット、迅速精密質量分析装置、

顕微ラマン分光装置）を導入した。これらの装置は、それぞれ担当者が管理し、プロジェクト研究員の利用

に供し、さらに研修を受けて使用許可を得た大学院生にも開放した。 

（４）研究成果の概要 ※下記、１３及び１４に対応する成果には下線及び＊を付すこと。 

平成 25 年度 

１．設計グループ 

各研究グループとの連携を開始するとともに、理論解析を効率的に実施するための環境整備・プログラム

開発を行った。また、理論解析の効率化に向けて、プログラムの高速化・高機能化を行った。 

(1-1)高精度量子化学計算における2電子積分の効率化に向け、コレスキー分解型3次摂動を開発しFMO
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プログラム ABINIT-MP への組み込みを実施した。さらに、FMO プログラム ABINIT-MP を「京」コンピュータ

の上に移植し、ライブラリとして提供した (論 183,187,247,249、学 725,726,810,838,927,950,951,966-968）。 

(1-2)効率的に光学活性化合物を提供する不斉有機分子触媒としてキラルリン酸触媒に着目し、イミンの

不斉還元反応や臭素化反応を利用した不斉非対称化反応について反応機構から立体制御機構までを解

明した（論 256-261）。 

(1-3)光応答性分子を超高解像イメージングのためのバイオプローブとして利用するため、水溶化を目指し

て各種糖置換基を導入した新規ジアリ―ルエテン分子を設計開発した（学 964）。 

２．反応制御グループ 

設計グループとの連携を開始した。エネルギー変換触媒の開発では、構造変化をともなう酸化還元活性な

白金錯体を理論計算により分子設計し（学 850,913）、流通式分離系による化学特性解析の研究では、逆

相液体クロマトグラフィー系における分離挙動の理論計算による定量的な解析を行った（学 823,870）。 

(2-1)理論設計支援による複合機能分子触媒開発では、ビスアミジン骨格を基盤とする機能複合化・複核

化配位子を開発し、亜鉛試薬と組み合わせた不斉分子触媒が、α-ケトエステルの不斉向山アルドール反

応やα-ケトエステルの不斉アルキル化を促進することを見出した。 

(2-2) 自然界における化学物質の立体制御法を解明するため、テルペン化合物の設計と制御について検

討を行った。中国産キク科 Ligularia 属植物の成分研究では、L. anoleuca と L. fischeri の産するテルペン

化合物が互いに近いことを明らかにした（論 208）。 

(2-3) 固定型リガンド－基質分子間相互作用の平衡論・速度論的情報を得るため、高速液体クロマトグラ

フィー（HPLC）による分子間相互作用の解析法を開発した。関連パラメータの実測法や推算法（論

270,271）、および解析基盤となるモーメント式を導出して実験操作法と解析手順を確立した（論 211、学

782,789,793,822,）。  

(2-4) 効率的なエネルギー変換触媒の開発を目指し、配位子効果による錯体触媒の酸化還元電位の制

御に成功した（学 882,917,938）。Ru−C 結合を有する単核ルテニウム錯体が、低過電圧で水の酸化を触媒

することを見出した(学 688,704,867,915）。さらに、二核コバルト錯体が高選択的に酸素四電子還元反応を

触媒することを解明した（論 269、学 851,852,914,916）。 

(2-5)高周期16族元素を中心とする６価化合物の合成法の確立を行い、実験的探索合成を行った。４価16

族元素化合物に対する酸化的ハロゲン化反応により６価化合物へと導くことが出来、系統的合成法の開

発を行った（学 885）。 

３．物性・機能制御グループ 

設計グループと連携のうえ、以下の研究を開始した。 

(3-1)高機能光触媒の二次元 TiO2 ナノシートの物性解明に向けて、ナノシートと格子の整合する Ag(110)

上に、(1×1)TiO2 薄膜を合成する方法を確立した（学 856,872,874,880,888）。 

(3-2)分子間水素結合を有するフォトクロミック分子結晶において不斉選択的光反応が進行すること（論

196）、ランタニド系金属錯体とフォトクロミック分子との配位結合を有する複合分子結晶が光照射により磁

気物性を変化させることを見出した（論 225）。 

(3-3)光スイッチ蛍光性を持つジアリールエテンについて、適切な置換基の導入により開環反応量子収率

を向上させることに成功し、またジアリールエテンの開環反応量子収率が照射波長に依存することを明ら

かにした（論 223）。バイオプローブへの応用に向けて、ジアリールエテンに親水性置換基を導入することに

より水溶化を行った（論 276）。 

(3-4)電子アクセプター性分子であるアルキルビオロゲン誘導体を対イオンとしたテトラシアニド白金錯体の

新規電荷移動塩を合成し、それらが発光することを見出した。単結晶 X 線構造解析により、本分子間電荷

移動相互作用に基づく発光機構は構造自由度が大変高いことが明らかとなった。 

(3-5)ポリ乳酸(PLA)の sc 化とアロイ化を同時に行うことで PLA の耐熱性と耐衝撃性の向上を達成し、また
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異種金属から成る層状複水酸化物を合成し、その熱分解温度(Td)がポリプロピレン(PP)の Td に近いほど

PP に対する難燃効果が高いことを見出した (学 901,905) (特 7-9)。 

平成 25 年度の成果をまとめて公開シンポジウム（別紙資料 1）を実施し、さらに成果報告書（別紙資料 2）、

ニュースレター（別紙資料 3）を刊行して研究の進捗状況を総括するとともに成果の発信を行った。 

 

平成 26 年度 

１．設計グループ 

前年度までの結果を踏まえ、さらに各研究グループとの連携を強化し、理論計算と実験の融合を深化させ

て知的応答機能分子材料における機能性の解析及び分子設計を推進した。 

(1-1) 引き続き FMO 計算の高速化、高機能化を行いながら、その応用計算として、界面、高分子、生体分

子に関連した知的応答機能分子材料に対して、機能性の解析及び分子設計を行った。高分子の粗視化シ

ミュレーションのための有効パラメータを FMO 計算から算定し、初期検討として実際にナフィオンなどを例

にシミュレーションを実施した（学 637）。液体クロマトグラフィーの分離過程モデルの分子動力学計算を行

い、水とメタノール溶媒での挙動の違いを理論的に解析した。流通式分離系による化学特性解析の研究

では、チモール－β—シクロデキストリン間の会合エネルギーを定量的に解析し、この包接反応系における

分子認識の特徴を計算化学的に明らかにした（学 686,783）。 

(1-2) 複合機能分子触媒や不斉分子触媒の機能解析を行い、合理的分子設計への足掛かりとした。不斉

複核亜鉛触媒による不斉ヨードラクトン化反応（論 198）、キラルリン酸触媒やアミノ酸触媒によって達成さ

れる不斉反応について理論解析を行い、基質に応じて発現する機能性から立体制御機構までを理論的に

解明した（論 193,194,196,197,256）。環状の三座配位子を有する白金(IV)錯体の電気化学的な検討に基づ

き、金属−配位子間の軌道相互作用について理論的な再解析を行った(論 136）。 

(1-3) 設計に基づき、フォトクロミック分子に効率的な糖置換を導入することで、水溶性の向上に成功し（学

796）（特 1）、ウイルスの表面タンパク質等に対してバイオプローブとして応用した。 

２．反応制御グループ 

前年度の設計グループによる理論的な検討を踏まえて実験を行い、その結果を設計グループへフィードバ

ックすることを開始した。 

(2-1)金属-ビスアミジン触媒の開発を推進し、ルイス・ブレンステッド複合酸触媒がα-ケトエステルの不斉

向山アルドール反応を、亜鉛三核触媒がニトロアルケン類とインドールの不斉 Friedel-Crafts 反応を促進す

ることを見出した。 

(2-2)Ligularia 属植物の成分研究では、L. subspicata におけるフラノエレモフィラン化合物の複雑な多様性

の存在などを明らかにした（論 206）。ビサボラン化合物の合成では可能な４つの立体異性体をすべて合成

し、立体構造が NMR で区別できることを示した（論 161）。 

(2-3)光学異性体クロマト分離系におけるキラル分離挙動を解析し、2-フェノキシプロピオン酸（R 体）と β—

臭素化シクロデキストリン間の相互作用に関する会合速度定数および解離速度定数を定量的に求めた

（論 163、学 685）。  

(2-4)水の酸化反応触媒に関する研究成果を本にまとめ（図書 13）、さらに水の酸化反応、および酸素還元

反応において、錯体触媒の架橋配位子による反応速度の向上と反応選択性の制御に成功した（学

649-651,772-775）。 

(2-5)設計グループとの密接な連携により、糖置換基を導入して水溶性を向上したジアリールエテン誘導体

を合成し（学 796）（特 1）、ウイルスの表面タンパク質等に対するバイオプローブとして応用した。 

(2-6)６価典型元素化合物を分子コアとする置換基の官能基修飾法を確立した。中性分子である６価 16 族

元素上のハロゲン原子を一端引き抜き、カチオン種とした後に官能基化することで望む６価化合物へと変

換できることが判った（学 853）。 
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３．物性・機能制御グループ 

前年度に引き続き、設計グループによる理論的な検討を踏まえて実験を行い、その結果を設計グループ

へフィードバックすることを開始した。 

(3-1)Ag(110)上に作成した(1×1)TiO2 薄膜が、各種物性測定より二次元 TiO2 ナノシートである可能性が高

いことを見出した（学 657,680,692,720,723,801）。 

(3-2)水素結合ネットワークを有するフォトクロミック分子結晶について、光反応に伴う分子構造変化により

水素結合に平行な結晶軸が可逆的に伸縮することを見出し、光駆動アクチュエーターの変形機構に関す

る重要な知見を得た。ジアリールエテンの反応点にペリレンを導入すること、もしくはスルフォン化ジアリー

ルエテンのエテン部位をジシアノエチレンで置換することで応答波長を長波長化し、可視光応答フォトクロ

ミック分子の新しい設計指針を提示した（論 226）。 

(3-3)各種アルキルビオロゲン誘導体・テトラシアニド白金酸塩について発光量子収率、発光色の CIE 色度

図座標の測定を行い、これらの物性値を明らかにした。ジヒドロビピリジニウムイオンとヘキサシアニド鉄

酸イオンで構成される新規電荷移動塩を合成し、酸蒸気による三色系のベイポクロミック現象を発見し、単

結晶構造解析により色変化の原因である構造変化を明らかにした。 

(3-4)熱誘起相分離により sc-PLA から成る塊状多孔質体を生成し、sc 化により耐熱性に加え耐薬品性も

著しく向上することを見出した。スーパーエンジニアリングプラスチックと PP をアロイ化することにより、PP

の難燃化・耐熱化を達成するなどの成果を得た（特 10,12）。 

平成 26 年度の成果をまとめて公開シンポジウム（別紙資料 4）を実施し、さらに成果報告書（別紙資料 5）、

ニュースレター（別紙資料6）を刊行して研究の進捗状況を総括するとともに成果の発信を行った。3月に外

部評価委員会による外部評価（別紙資料 4）を受け、それを元に研究方針の再検討を行った。 

 

平成 27 年度 

１．設計グループ 

前年度までの結果を踏まえ、さらに各研究グループとの連携を強化し、理論計算と実験の融合を深化させ

て知的応答機能分子材料における機能性の解析及び分子設計を推進した。 

(1-1) 高速化、高機能化した FMO 法により、界面、高分子の反応性を解析した。 

(1-2) 光駆動アクチュエーターの変形機構等につき、理論解析を行った。 

(1-3) 複合機能分子触媒や不斉分子触媒の理論的検討に基づき、その高機能化を検討した。新規な分子

触媒骨格として、柔軟な骨格を有する不斉分子触媒に着目し、位置選択的アシル化反応、不斉酸化反応

について理論解析を行い、基質に誘導適合して発現する触媒機能について解明した（論148,149）。現在は

反応制御グループとの共同で、適合誘導型制御の一般性について解析を進めるとともに、高機能な分子

触媒の設計指針の確立を目指して研究を推進している。 

(1-4) 標的分子－タンパク質間相互作用解析により、各種受容体タンパク質から生体細胞まで幅広く利用

可能な超高解像顕微鏡におけるフォトクロミック標識分子の設計開発を行った。 

２．反応制御グループ 

さらに理論計算と実験の融合を深化させるべく、新たに設計グループとの共同で、二酸化炭素還元による

メタノール生成を目指したルテニウム−ルイス酸金属錯体の開発を開始した。また高周期元素を含む芳香

族性化合物に関する理論予測とそれに基づく分子設計の知見を得た。天然物に関しては、L. hodgsonii が

日本産と中国産で異なるのみならず、中国産もさらに２つのケモタイプに分けられることなどを明らかにし

た（論 157）。 

(2-1)金属-ビスアミジン触媒の開発を推進し、α-ケトエステルの不斉ヒドロホスホニル化反応や不斉アル

キニル化反応の開発を開始した。 

(2-2) 非固定型の遊離リガンド－基質分子間相互作用の平衡論的および速度論的情報を得るための解
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析法を開発した。特に、キャピラリー電気泳動を利用するリガンド非固定型の分子間相互作用解析法を開

発した（学 632,633,635）(特 5）。 

(2-3)水の酸化反応を触媒する二核ルテニウム錯体の金属間距離と反応キャビティの親水性を制御するこ

とにより、反応速度が向上することを見出した。 

(2-4) 超高解像顕微鏡(PALM/STORM)に応用可能な、フォトクロミック標識分子の開発を開始した。 

(2-5) ６価典型元素化合物をオクタヘドラル空間の制御分子として用いて、機能性発現のためのデザイン

合成を行った。また種々の酸化状態を有する 16 族元素化合物の自在制御合成に関する知見を得た（論

214,215、学 791,886,887,960,961）。 

３．物性・機能制御グループ 

前年度に引き続き、設計グループによる理論的な検討を踏まえて実験を行い、特に高分子材料の物性測

定の結果を設計グループへフィードバックすることを開始した。 

(3-1)Ag(110)上に作成した(1×1)TiO2 薄膜の電子状態について、角度分解光電子分光測定を行い、二次

元電子状態を求めることに成功した。 

(3-2)フォトクロミック分子結晶の光誘起変形を解析し、光異性化反応に伴う分子の構造変化がマクロスケ

ールの結晶外形変化を誘起することを明らかにし、光照射により自重の 1900 倍の物体を持ち上げるなど、

光駆動アクチュエーターとして優れた機能を発現することを見出した（論 169）。 

(3-3)アルキルビオロゲン誘導体・テトラシアニド白金酸塩が、湿度に応じてその発光色を変えることを発見

した。各種物性測定の結果から、結晶水の数が大きく発光特性を変えることを明らかにした。 

(3-4)ポリ乳酸（PLA）の可塑化により分子運動を容易にし、それが分子間相互作用による sc 化と異種高分

子間界面反応のアロイ化に与える影響について検討した。また分解促進剤を含む PLA 塊状多孔質体を熱

誘起相分離法にて創出し、PLA 多孔質体の分解速度を制御した（特 15）。 

平成 27 年度の成果をまとめて公開シンポジウム（別紙資料 18）を実施し、さらに成果報告書（別紙資料

20）、ニュースレター（別紙資料 19）を刊行して研究の進捗状況を総括するとともに成果の発信を行った。 

 

平成 28 年度 

１．設計グループ 

前年度までの結果を踏まえ、さらに各研究グループとの連携を強化し、理論計算と実験の融合を深化させ

て知的応答機能分子材料における機能性の解析及び分子設計を推進した。 

(1-1) FMO 計算の粗視化シミュレーション(DPD)で用いる有効パラメータ算定に用いる手法とワークフロー

の基盤を確立し、ナフィオン-水系、脂質-水系などで先導的な応用計算を行った（学 206,247,250, 

263,270,271,272,273,322,323,333,334,336,408）。また、情報科学関係では機械学習を用いた計算結果の自

動解釈等を試みた（論 12、学 246,263,335,407）。 

(1-2) 不斉分子触媒の機能解析として、キラルリン酸やキラルビスリン酸触媒反応における立体制御機構

を解明した。また、複数の反応部位を有する基質の高選択的化学変換について理論解析を行い、相互作

用ネットワークの構築と反応場の立体的修飾に関する分子像を明らかとして、合理的分子触媒設計への

足掛かりとした（論 81,83,84,85、 学 275,276,277,295,410,411）。 

(1-3) 外部からの非接触光刺激に応答するフォトクロミック分子に対して、糖置換基を導入することにより

水溶性を向上させた新規バイオプローブの設計・開発を行った（学 409,464,474）。 構造を基盤とした計算

化学手法と配列を基盤としたバイオインフォマティックスを融合させた新アプローチを疾病関連の様々な生

体系へ適用した（論 78,79、学 175,251,254,264,274,339,340,341,396,397,455,456,457,459,460,462,463）。 

(1-4) 蛍光スイッチフォトクロミック分子の実験的成果から得た合理的設計指針に基づいて、水溶性置換

基を有し、なおかつ抗体タンパクへのラベル化が可能なバイオイメージングプローブを合成した（論 121）。 
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２．反応制御グループ 

設計グループとの連携を深め、設計された金属－ビスアミジン触媒の不斉分子触媒機能の検討を開始

し、また空間制御による機能性発現のデザインを行った。 

(2-1) Friedel-Crafts アルキル化反応、不斉ビニロガス向山アルドール反応、ヒドロホスホニル化反応を達

成した。また、CPL 特性を示す色素-キラルビスアミジン超分子系を設計した（学 290-292,297,388,389）。 

(2-2) シクロデキストリン誘導体による包接反応等の分子間相互作用や界面透過現象を解析して会合・解

離速度定数や透過速度定数を求め、解析法の妥当性を実証した（論 104,105,106、学

293,294,356,357,358,398,399,415）（特 5）。 

(2-3)GC 電極上に修飾した二核 Co 錯体が酸素の四電子還元反応を触媒することを明らかにした（学

127,224,348)（特 6）。ルテニウム錯体の構造を精密に制御することにより低電位での水の酸化を実現した

（論 100,101,学 219,220,221)。 

(2-4)カルボキシル基を有する蛍光性ジアリールエテンを用いて Vero 細胞α-tublin の RESOLFT 超解像バ

イオイメージングに成功した（論 121）。 

(2-5) ６価典型元素化合物をオクタヘドラル空間の制御分子として用いて、機能性発現のためのデザイン

合成を行った他、種々の酸化状態を有する 16 族元素化合物の自在制御合成に関する知見を得た（学

230,283,301,413,414）。 

 

３．物性・機能制御グループ 

設計グループによる理論的な検討を踏まえて機能分子の開発を進めるとともに、更なる詳細な物性計測を

目指して単分子計測法の開発にも着手し、高分子膜中や半導体界面における光誘起電荷移動について１

分子計測を行って、電荷分離・拡散・再結合の機構を明らかにした。 

(3-1) Ag(110)上に作成した (1×1)TiO2 薄膜の結晶性を向上し、電子状態を解明した（論 44、学

169,259,365）。 

(3-2)水素結合性ジチアゾリルイミダゾール誘導体を用いて、プロトン移動機構による誘電物性と光化学反

応性を併せもつ複合機能分子結晶を構築した。また、設計グループとの連携により、カルボキシル基を有

する蛍光性ジアリールエテンを用いて RESOLFT 超解像バイオイメージングに成功した（論 121）。 

(3-3) 有機アクセプターと組み合わせて 8 種類の新規発光性白金錯体、パラジウム錯体を合成し、単結晶

構造解析を行い、発光特性を解析した（学 302,303,310,311,353,367,368）。 

(3-4)バイオマス由来のポリ乳酸(PLA)を用いて、生体・環境に対しても安全な新規ブレンド（フィルム、多

孔質体）を開発し、その高次構造と加水分解挙動の関連性について詳細な検討を行った（論 64,130、学

315,331,332,404）(特 7,15,20）。また、高熱伝導性高分子の研究を行い、天然高分子の結晶繊維セルロー

スナノファイバーにおいて、高い熱伝導性を見出した（論 178、学

165,166,260,386,403,529,530,549,623,630）。 

平成 28 年度の成果をまとめて公開シンポジウム（別紙資料 24）を実施し、さらに成果報告書（別紙資料

27）、ニュースレター（別紙資料 23）を刊行して研究の進捗状況を総括するとともに成果の発信を行った。 

 

平成 29 年度 

１．設計グループ 

各研究グループとの連携のもとに理論計算と実験の融合を深化させて知的応答機能分子材料における機

能・分子設計の指針を確立するとともに、今後の展開を指向した理論的基盤を整備した。 

(1-1) FMO-DPD 連携の技術を発展させ、イオン系やタンパク質も扱えるようになった。また、有効パラメー

タ算定のワークフローのコード、独自の DPD コードも開発した（論 1,2,3,13、学

1,8,10,42,54,74,92,95,102,106,195,196）。機械学習・深層学習を含めた統計的な解析手法の整備も進み、応
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用の範囲も広げることが出来た（論 17、図書 1、学 73,76,94,101）。 

(1-2) 不斉分子触媒の高機能化を指向して、キラルリン酸－カルボン酸触媒、キラルイミノホスホラン触

媒、グアニジン‐ウレア触媒の不斉触媒機能について理論解析を行い、相互作用ネットワークの構築と反

応場の立体的修飾に基づいて、立体制御機構を明らかにした（論 23,25,91, 学

12,15,17,18,21,58,59,208,209,210）。 

(1-3) in cell 系へ光応答分子の適用を拡張し、メソスコピックレベルでのバイオイメージングの基盤を確立し

た（学 80）。日本独自に開発の進む計算手法をウイルスタンパク質、産業応用化酵素、生活習慣病標的な

ど、実際の生体系の解析に適用し、新規薬物候補化合物を合理的に設計・開発した（論 18,19,20,21 学

2,5-7,44,45,78,79,110-117,176,177）。 

２．反応制御グループ 

設計グループとの連携で、反応性の制御に基づく機能をもつ分子の化学について、以下の成果を得るとと

もに、今後の当該分野の発展の礎を得るため成果の総括を図った。 

(2-1)ビスアミジン骨格を基盤とする不斉分子触媒を用いて触媒機能の高度化を検討し、不斉ビニロガス

向山アルドール反応やヒドロホスホニル化反応におけるエナンチオスイッチング現象、複核 Zn 触媒の不斉

エチル化反応における高度な分子認識能の発現を見出した（論 24, 学 13,14,16,81,199,211,212,213）。 

(2-2) 速度定数の測定値に基づく数値計算法により求めた計算溶出曲線と実測溶出曲線を比較する解析

結果の妥当性の計算化学的な確認方法を開発した。また、キャピラリー電気泳動法を利用して会合・解離

速度定数を決定する際に、より正確な速度定数を得るための補正法を開発した（論 6,34,35、学

63,140,141,143,147）。 

(2-3) 水の酸化反応における O-O 結合形成機構を明らかにした(論 33、学 82,255）。ルテニウム錯体触媒

の プ ロ ト ン と 電 子 の 移 動 の 制 御 に よ っ て 、 水 の 酸 化 に 対 す る 触 媒 活 性 が 著 し く 向 上 し た （ 学

60,128,131,219,220,221,,350)。さらに ラマン分光法等を用い、コバルトポルフィリン錯体の酸素発生触媒反

応の律速過程を明らかにした（学 38,62,130,179)。 

(2-4)分子空間の制御が可能なアルキル置換基を開発し、制御法の一般化を行い、種々の高周期典型元

素を含む高反応性化学種の合成と分子設計に関する知見を得た（論 7,8、学 26-30,148,149,168,183,184）。 

３．物性・機能制御グループ 

設計グループとの連携で、物性の制御に基づく機能をもつ分子・材料の化学について、以下の成果を得る

とともに、今後の当該分野の発展の礎を得るため成果の総括を図った。 

(3-1) Ag(110)上に作成した(1×1)TiO2 薄膜の窒素ドープを開始した。 

(3-2)中空構造をもつフォトクロミック分子結晶について、X 線構造解析により光誘起変形機構を明らかに

し、光誘起物質放出デバイスとしての機能を見出した（論 62,127）。 

(3-3) 前年度合成に成功した 8 種類の新規発光性白金錯体、パラジウム錯体のうち結晶水の有無による

擬似多形のある 6 種の塩を用いて、結晶構造と発光特性の相関を明らかにした。（学 65,133,187,235） 

(3-4)PLA ブレンドの環境（pH、塩濃度ら）が加水分解挙動にどのような影響を与えるのか詳細な検討を

行った。（学 39,173）（特 21）さらに、熱伝導性高分子の研究を進展し、セルロースナノファイバーの一軸配

向化によって、伝熱異方性を発揮するナノペーパーを開発した。（論 65、学

47,68,69,90,165,166,181,188,190,268,330） 

以上の成果に加え、可視光照射による蛍光性ジアリールエテンの蛍光スイッチング現象を見出し、それを

用いた単一波長 STORM 超解像バイオイメージングに成功した（論 49,52）。また、単分子計測の開発を進

展させ、それを用いて多重極子発色団の発光挙動が固体環境と液体環境で大きく異なることを見出し、そ

の原因を明らかにした。加えて、発光性銀クラスターと種々の消光剤を用いた消光実験により、クラスター-

消光剤分子間での電荷移動の速度定数を評価することができた。発光性金銀合金クラスターの発光挙動

を、単一分子計測技術を使って評価することにより、クラスター分子からの発光の明滅現象を観測すること

16



に成功した。 

平成 29 年度の成果をまとめて公開シンポジウム（別紙資料 31）を実施し、さらに成果報告書（別紙資料

33）、ニュースレター（別紙資料 30）を刊行して研究の進捗状況を総括するとともに成果の発信を行った。3

月に外部評価委員会による外部評価（別紙資料 34）を受け、それを元にプロジェクト研究の総括を行った。 

 

＜優れた成果が上がった点＞ 

本プロジェクトの進展により、特に「光に応答する分子」の開発が大きく進展し、入江正浩による“The 

Porter Medal”の受賞（別紙資料 7）につながった。その他、本プロジェクトで得られた顕著な成果は以下の

通りである。なお、受賞等につながった成果については、「１４ その他の研究成果等」にまとめた。 

設計グループにおいては、非経験的な FMO 計算に基づいて算出した有効相互作用パラメータによっ

て、信頼性の高い粗視化シミュレーションを行う方法論を確立することができた。様々な分子触媒反応の

理論的解析によって得られた知見から、相互作用ネットワークによる安定化と立体反発による不安定化の

巧みなバランスによって高選択性が発現する分子像を明瞭に示し、合理的触媒設計の指針を確立した。イ

ンフルエンザウイルス表面タンパク質 NA のすべての亜型に有効であり、ヒト Neu には不活性な新規抗イン

フルエンザ薬候補化合物の合理設計に成功した。麻疹ウイルスの分離に用いられる vero 細胞などに光応

答性分子を適用し、その有効性を実証できた。 

 反応制御グループにおいては、設計グループとの連携により、以下に示す数々のブレークスルーを達成

した。不斉分子触媒の中心金属や添加剤に依存したエナンチオスイッチング現象の発見し、特異的な化学

選択性を示す分子認識型複核金属触媒を開発した。速度解析法として、従来表面プラズモン法などが開

発されていたが、測定対象を基板へ固定化する際に化学構造が変化してしまうという問題があった。そこ

で、キャピラリー電気泳動法を利用して分子の固定化や蛍光標識化を必要としない実験法を開発した。こ

れは、理論的シミュレーションとの共同で達成されたもので、化学的に非修飾の遊離分子間における本来

の相互作用情報の解析を可能にする極めて独創的な成果である。また、高反応選択的な酸素還元触媒を

開発し、特許取得に至った。 

物性・機能制御グループにおいても、設計グループとの連携により、光に応答する分子の開発や機能性

高分子の研究が大きく進展した。新規に構築した6種類もの塩に関して、含水塩結晶と無水塩結晶の疑似

多形の関係にある双方について結晶構造解析に成功した。これにより、電子ドナーとアクセプターの組合

せが同一で結晶構造のみが異なる塩の組を用いて、結晶構造と発光特性の相関を明らかにできた。機能

性高分子の開発に関しては、新規ポリ乳酸/ポリ(リンゴ酸－乳酸)ブレンドは PLA 生来の遅い加水分解速

度を飛躍的に加速することを初めて見出し、その分解速度は高次構造（結晶化、配向など）の影響を大きく

受けることを明らかにした。また、かねてより断熱素材とみなされてきたセルロースにおいて、プラスチック

の 3~10 倍高い熱伝導性を発見し、伝熱材への転換を世界で初めて可能にした。また、天然セルロースの

結晶繊維が伝熱異方性を発揮することを明確に実証し、熱流制御材料を創出した。光に応答する分子の

開発に関しては、蛍光性ジアリールエテンを用いた RESOLFT 超解像イメージングに関する研究を進展さ

せ、この成果は極めてクウォリティーの高い学術誌（Angew. Chem. Int. Ed. 2016, 55, 15429）で Very 

Important Paper および Back Cover に選ばれるなど、国際的に高い評価を得ている。本プロジェクトでは単

分子計測の開発にも着手した。この計測法は、まだ発展途上にあるにも関わらず、超分子カプセルを用い

た有機色素の光安定性の向上に関する研究成果が、英国王立化学会の Photochemical&Photobiological 

Sciences 誌の Issue8, 2014 の Front cover に選ばれるなど、すでに顕著な業績を生んでいる。 

なお、上記の成果の多くは数々の受賞等につながっており、その詳細は「１４ その他の研究成果等」にま

とめた。 

 

＜課題となった点＞ 
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「設計グループ」においては、方法論の開発・試行錯誤に時間を費やし、かつ実験へのフィードバックを優

先したために、研究期間内に当該研究をすべて論文公表するには至らなかったが、いずれも投稿に向け

て準備中である。ウイルスベクターの光応答制御を試みたが、分子構造の変化が局所的であったため、光

のみによる制御には至っておらず検討を継続中である。 

「反応制御グループ」においては、類例のない選択性を示す分子触媒の開発には成功したが、それを応用

した多成分連結反応については、その可能性を見出すにとどまった。また、キャピラリー電気泳動法により

分子間相互作用や界面透過現象を速度解析する場合には、ピークの分散に対する分子拡散、試料注入

量、ジュール熱および検出窓幅等の影響を考慮する必要があることが分かり、これらの補正を行った。ま

た、燃料電池用触媒を指向した酸素還元修飾電極の開発に成功したが、なお耐久性が課題となってい

る。 

「物性・機能制御グループ」においては、ベイポクロミズムの機構解明において、失透しやすい含水塩結晶

のうちいくつかについては結晶構造解析が成功しなかったため、別途の物性解析を総合してモデルを提案

した。高分子開発において、PLA はガラス転移点(60 oC)以下の温度範囲では加水分解速度が非常に遅

く、その生分解性という特性を生かす事が非常に困難であったが、その突破口を見出した。二次元光触媒

の開発において、質の良い二酸化チタン薄膜の合成のためには、超高真空槽にかなりの圧力の酸素を導

入する必要があり、測定系への悪影響が懸念された。試料準備槽を整備してそこで薄膜調整を行うことに

より、測定系への酸素導入の影響を回避した。 

 

＜自己評価の実施結果と対応状況＞ 

毎年行う学内の全研究員（本学の専任教員）による「成果報告会」、および年度末の運営委員会におい

て自己評価を実施した。その結果、279報の論文、21件の特許出願が出るなど、ほぼ投入した費用に見合

った成果が上がっていると判断している。研究成果がさらに最大となるような予算配分についても検討を行

い、その結果、平成 27 年度は構造解析の先鋭化が必要との認識に基づいた予算配分を行った。また、

「設計」と「合成」の密接な連携をより強化し、さらに広範な分野での計算を実施するためには、設計グルー

プの人的強化が必要と判断し、平成 28 年度から設計グル-プに 2 名の PD を配置した。 

 

＜外部（第三者）評価の実施結果と対応状況＞ 

 本プロジェクトの外部評価を行うため、永瀬 茂（京都大学・福井謙一記念研究センター・シニアリサーチ

フェロー）、塩谷光彦（東京大学大学院理学研究科化学専攻・教授）、時任宣博（京都大学化学研究所・所

長）の 3 名から成る外部評価委員会を組織し、平成 27 年 3 月に外部評価を実施した。その結果、概ね順

調にプロジェクトが進展しているとの評価を得た。その際、各グループの連携をさらに強化するよう指摘が

あり、高機能触媒としての二核錯体の開発に設計グループがスクリーニングの手法でバックアップするな

ど、さらに連携を強めるとともに、上記＜自己評価＞で記した判断のもとに設計グループに PD2 名を配す

るよう研究費を配分した。 

 

＜研究期間終了後の展望＞ 

主に設計グループにより本事業で得られた知見に基づき、FMO 計算を基盤とする粗視化シミュレーショ

ンをポリマー系、人造脂質系だけでなく、今後はタンパク質や DNA などの生体分子系の設計にも活用の幅

を広げていく。さらに、膨大な計算結果（ビッグデータ）を自動的に解析・解釈する手段に機械学習・深層学

習を用いる手法を更に発展させ、複雑系の化学への応用につなげる。超分子構造などの新しい設計指針

を導入して、高選択性・分子認識などの触媒機能をさらに先鋭化した分子触媒を開発する。臨床応用可能

な化学療法剤・新規低分子抗ウイルス薬とともに、合理的設計よる高活性な人工抗体を開発する。 

主に反応制御グループにおいて本事業で得られた知見（エナンチオスイッチング現象・高度な基質認識
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能）に基づき、分子触媒のさらなる高機化を検討していく。各種のナノ粒子が関わる相互作用や界面透過

現象の速度解析へと適用範囲を拡大する。また、天然の光合成を模倣したプロトンと電子の移動の制御

が，水の酸化と酸素還元に対する触媒活性の向上に効果的であること見出したので、今後は平衡電極電

位近辺での高反応速度を示す触媒の開発へ展開する。さらに、本事業による汎用性の高いアルキル置換

基の開発は、今後の未知の化学種の創製に繋げることが可能であり、研究基盤の確立と今後の更なる学

術的展開につながるものである。 

主に物性・機能制御グループにおいて、有機アクセプターの選択によって結晶に多形、疑似多形が現

れ、環境に応答した発光物質を得られることが示されたことから、その応答特性などの解明を今後進めれ

ば、これまでとは異なる作用機序による機能を発現する未来分子・物質の開発へと進展することが期待で

きる。本事業で開発した二次元光触媒の開発の手法は、今後様々な低次元機能材料の創出に応用でき

る。本事業で開発した PLA 多孔質体は再生医療の細胞足場材料として重要であり、今後本事業で創出し

た熱誘起相分離現象を利用した多孔質体の生成法について、その応用を深めていく。また、本事業で開

発を開始した単分子計測は、特に色素増感太陽電池における電荷移動機構の解明を通じて、その高効率

化への道を開くものである。また、発光の明滅現象を詳細に解析してその原因の解明を可能とし、それを

通じて、今後例えばナノサイエンスの１つの焦点となっている金属クラスターの発光メカニズムの解明につ

ながることが期待できる。 

 

＜研究成果の副次的効果＞ 

設計グループにおいて FMO 計算の大規模化が達成され、それにより複雑系の機能解析、材料設計が

進展すると期待される。それに伴い、水溶性光スイッチ蛍光分子の開発が進展すると期待される。これは

超高解像顕微鏡の開発につながるとともに、特にバイオイメージングの革新的進展をもたらすと考えられ

る。他にも、光による水の完全分解を触媒する錯体や、高機能触媒による多成分連結反応による有用物

質の効率的合成法等の開発が進展しており、これらの成果は将来的に技術移転等を通じて社会への大き

な貢献が期待される。さらに、膨大な計算結果（ビッグデータ）を自動的に解析・解釈する手段に機械学習・

深層学習を用いた先導的事例を示すことができた。これは、ビッグデータの解析が重要となる複雑系の化

学の今後の進展に、大きく貢献するものである。 

 反応制御グループにおいて開発された分子集合体（界面活性剤ミセル等）の界面における物質透過の

速度定数測定法は、医療分野での応用が期待されている。酸素発生触媒の開発はグリーンエネルギー開

発の鍵となるが、本研究で得たコバルトポルフィリン錯体の酸素発生反応機構に関する知見は、今後のさ

らなる高活性な触媒分子の重要な設計指針となる。 

 物性・機能制御グループでは、高機能高分子開発の過程で、生分解性 PLA が水圧粉砕法によるシェー

ルガスの採掘に応用可能であり、採掘効率を 7 倍にも上げることが見出された。その結果、PLA の加水分

解速度の自在制御を目指した本研究の応用が飛躍的に広がり、三井化学と共同でアメリカでの実用化を

目指して国際特許に出願している。 

 以上のように、本プロジェクトでは実用化につながる様々な技術、材料が開発され、特許出願が行われ

ている（「１４ その他の研究成果等」参照）。 

 

１２ キーワード（当該研究内容をよく表していると思われるものを８項目以内で記載してくださ

い。） 

（１） 分子技術            （２） 光スイッチ機能蛍光分子  （３） 不斉合成触媒         

（４） FMO 分子軌道法       （５） 光駆動分子アクチュエータ―  （６）水の光分解触媒                  

（７） 機能性金属錯体        （８） バイオプローブ        
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１３ 研究発表の状況（研究論文等公表状況。印刷中も含む。） 

上記、１１(４)に記載した研究成果に対応するものには＊を付すこと。 
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Oda, M.;  

Shimizu, M.;  

Makishima, M.;  

Tokiwa, H.;  
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P.V.;  

Cui, H.-L.;  

Ito, Y.;  

Sando, A.;  

Substituent-dependent reactivity in 

aldehyde transformations: 

4-(phenylethynyl)benzaldehydes 

versus simple benzaldehydes 

(DOI:10.1016/j.tet.2013.03.056) 
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Ed. 

(52) 

2013 6445- 

6449 

260. 1

0

1 

※ Shibata, Y.;  

Yamanaka, M. 

DFT Study of Mechanism and Origin 

of Enantioselectivity in Chiral 
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(DOI: 10.1039/c3sc52142g) 

J. Org. 

Chem. 

2013 146-153 

263. 1

0

4 

※ Ishikawa, Y.;  

Miyamoto, K.;  

Horn, E. 

Crystal structure of 
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(tetramethylethylenediamine 
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計算機科学研究

会・高分子ナノテ

クノロジー研究会 

合同討論会 

臨海副都心セ

ンター 

（江東区） 

2018/3 

9.  津島悟, 阿部鷹

也, 奥脇弘次, 

望月祐志, 古明

地勇人, 福澤

薫, 中野達也, 

沖山佳生, 三好

永作 

MD-FMO 連携計算による

DNA-ウラニル系の相互作用

解析 

第 65 回応用物理

学会春季学術講

演会 

早稲田大学 

（新宿区） 

2018/3 

10.  奥脇弘次, 土居

英男, 望月祐

志, 小沢拓, 泰

岡顕治, 福澤薫 

FMO 計算に基づくマルチス

ケールシミュレーション環境

のナノバイオ系への応用(＊

学 10) 

第 65 回応用物理

学会春季学術講

演会 

早稲田大学 

（新宿区） 

2018/3 

11.  古明地勇人, 沖

山佳生, 望月祐

志，福澤薫 

フラグメント分子軌道法

(FMO 法)による一本鎖 DNA

と結合タンパク質の相互作

用解析 

第 65 回応用物理

学会春季学術講

演会 

早稲田大学 

（新宿区） 

2018/3 

12.  山中正浩 The Interplay between 日本化学会第 98 日本大学 2018/3 
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Experiment and Computation: 

Rational Design of Chiral 

Space in Asymmetric 

Catalysis(＊学 12) 

春季年会 （船橋市） 

13.  栗田朋実、堤亮

祐、山中正浩 

亜鉛ビスアミジナート触媒に

よる α-ケトエステルの不斉ア

ルキル化反応における反応

場制御 (＊学 13) 

日本化学会第 98

春季年会 

日本大学 

（船橋市） 

2018/3 

14.  金子知真、神作

八起、鈴木望、

藤木道也、山中

正浩 

キラルビスアミジン-フルオレ

セイン超分子錯体の円偏光

発光(CPL)特性に対する置

換基効果(＊学 14) 

日本化学会第 98

春季年会 

日本大学 

（船橋市） 

2018/3 

15.  森悠斗、吉戒直

彦、山中正浩 

Co 触媒によるシクロプロパン

の開裂を含む分子内ヒドロア

シル化 反応の理論的検討

(＊学 15) 

日本化学会第 98

春季年会 

日本大学 

（船橋市） 

2018/3 

16.  木村朱里、堤亮

祐、山中正浩 

カルボキサミド構造を有する

新規 2,2’-ビピリジン型不斉

配位子の開発(＊学 16) 

日本化学会第 98

春季年会 

日本大学 

（船橋市） 

2018/3 

17.  中野克洋、川口

昌輝、細谷圭

介、小田木陽、

長澤和夫、山中

正浩 

グアニジン‐チオウレア触媒

を用いたエントロピー依存的

不斉アザ‐フリーデル‐クラフ

ツ反応における立体制御機

構の理論的解析(＊学 17) 

日本化学会第 98

春季年会 

日本大学 

（船橋市） 

2018/3 

18.  中野克洋、川口

昌輝、細谷圭

介、小田木陽、

山中正浩、長澤

和夫 

グアニジン‐チオウレア触媒

を用いたエントロピー依存的

不斉アザ‐フリーデル‐クラフ

ツ反応の立体制御機構に対

する実験的検証(＊学 18) 

日本化学会第 98

春季年会 

日本大学 

（船橋市） 

2018/3 

19.  神作八起、鈴木

望、藤木道也、

山中正浩 

Handedness Tunable 

Circularly Polarized 

Luminescence of 

Hydrogen-Bonded 

Supramolecular system 

日本化学会第 98

春季年会 

日本大学 

（船橋市） 

2018/3 

20.  矢崎恭史、堤亮

祐、山中正浩 

アミジニウム-カルボキシレー

ト塩橋に基づく新規超分子不

斉触媒の開発 

日本化学会第 98

春季年会 

日本大学 

（船橋市） 

2018/3 

21.  永田貴也、玉木

温子、清川謙

介、山中正浩、

南方聖司 

ホウ素エノラートの不斉求電

子的シアノ化(＊学 21) 

日本化学会第 98

春季年会 

日本大学 

（船橋市） 

2018/3 

22.  生島匠、中薗孝

志、和田 亨 

ビス(ビピリジルフェニル)アン

トラセンで架橋されたルテニ

日本化学会第 98

春季年会 

日本大学 

（船橋市） 

2018/3 
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ウム錯体による二酸化炭素

還元反応 

23.  有馬弘晃、中薗

孝志、和田亨 

二核コバルト-ポリピリジル錯

体触媒による酸素還元反応

における架橋配位子の影響 

日本化学会第 98

春季年会 

日本大学 

（船橋市） 

2018/3 

24.  小岩井 茜、中

薗孝志、和田亨 

プロトン解離能を有するビベ

ンズイミダゾールを二座配位

子とした二核ルテニウム錯体

の水の酸化反応 

日本化学会第 98

春季年会 

日本大学 

（船橋市） 

2018/3 

25.  熊谷優吾、中薗

孝志、和田亨 

光合成酸素発生中心の仕組

みを模倣したルテニウム錯

体の水の酸化反応に対する

触媒活性 

日本化学会第 98

春季年会 

日本大学 

（船橋市） 

2018/3 

26.  西野龍平・箕浦

真生 

トリプチシル骨格を有する安

定なジスチベンの反応性(＊

学 26) 

日本化学会第 98

春季年会 

日本大学 

（船橋市） 

2018/3 

27.  後藤亮平・行本 

万里子・箕浦真

生 

トリプチシル骨格を有するテ

トラアルキルジゲルメンの合

成(＊学 27) 

日本化学会第 98

春季年会 

日本大学 

（船橋市） 

2018/3 

28.  李 尚姫・箕浦

真生 

かさ高い置換基を窒素上に

有する 1,4-ジアザジエンの合

成と反応(＊学 28) 

日本化学会第 98

春季年会 

日本大学 

（船橋市） 

2018/3 

29.  鈴木文陽・箕浦

真生 

トリプチシル骨格を有する安

定なゲルミレンの合成と反応

(＊学 29) 

日本化学会第 98

春季年会 

日本大学 

（船橋市） 

2018/3 

30.  Yukimoto,M.; 

Minoura, M. 

Kinetic Stabilization of 

Highly Reactive Group 14 

Elements Compounds 

Utilizing Triptycyl 

Framework(＊学 30) 

日本化学会第 98

春季年会 

日本大学 

（船橋市） 

2018/3 

31.  箕浦真生 結晶構造解析で困ったとき

は：空間群決定と双晶解析

の実例を中心に 

（招待講演） 

日本化学会第 98

春季年会 

日本大学 

（船橋市） 

2018/3 

32.  枝元一之、本山

寛大、杉崎裕

一、小澤健一 

軟 X 線光電子分光による

Fe2P の表面電子状態の評価 

日本化学会第 98

春季年会 

日本大学 

（船橋市） 

2018/3 

33.  田中李叶子，松

下信之 

Crystal structure construction 

of organic salts comprising 

proton, H+, as a counter 

cation 

日本化学会第 98

春季年会 

日本大学 

（船橋市） 

2018/3 

34.  白井大貴，松下

信之 

ヨウ素架橋一次元白金錯体

長鎖アルカンスルホン酸塩

日本化学会第 98

春季年会 

日本大学 

（船橋市） 

2018/3 
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における混合原子価状態と

分子ファスナー効果 

35.  割石寛之，松下

信之 

o-フェニレンジアミン誘導体

を配位子源とした新規レドッ

クス活性白金(II)錯体の合成 

日本化学会第 98

春季年会 

日本大学 

（船橋市） 

2018/3 

36.  岩井良太・森本

正和・入江正浩 

Turn-on 型蛍光性ジアリール

エテンにおける置換基効果 

日本化学会第 98

春季年会 

日本大学 

（船橋市） 

2018/3 

37.  上谷幸治郎 ナノファイバーフィルムに見

出された伝熱特性と応用可

能性 

（依頼講演） 

日本化学会第 98

春季年会 

日本大学 

（船橋市） 

2018/3 

38.  Nakazono, T.; 

Wada, T. 

Photochemical and 

Electrochemical Water 

Oxidation Mechanisms of 

Cobalt porphyrins(＊学 38) 

（招待講演） 

International 

Congress on Pure 

& Applied 

Chemistry 

(ICPAC) 

Siem Reap, 

(Cambodia) 

2018/3 

39.  Oyama, H. T.;  

Kimura, M.;  

Nakamira, Y.;  

Ogawa, R. 

Effects of salts and pH on 

hydrolytic degradation of 

poly(L-lactic acid) blends(＊

学 39) 

The 255th 

American 

Chemical Society 

National Meeting 

& Exposition, 

New Orleans 

Convention 

Center 

(USA) 

2018/3 

40.  上谷幸治郎・北

野基弥・大山秀

子・田子敬勉・

羽鳥仁人 

セルロースナノペーパーの伝

熱における応力依存性 

第 68 回日本木材

学会年次大会 

京都府立大学 

（京都市） 

2018/3 

41.  上谷幸治郎 セルロースの伝熱特性を測

る！熱伝導性バイオナノファ

イバーの発見と特性評価 

（招待講演） 

株式会社ベテル

技術セミナー 

リファレンス新

有楽町ビル 

（千代田区） 

2018/3 

42.  奥脇弘次, 土居

英男, 望月祐志 

FMO 計算に基づくマルチス

ケールシミュレーション手法

の開発と先導的応用(＊学

42) 

（依頼講演） 

第 5 回材料系ワ

ークショップ 

秋葉原 UDX 

（千代田区） 

2018/2 

43.  上谷幸治郎 熱を伝えるセルロースナノフ

ァイバー 

（招待講演） 

先端的低炭素化

技術開発(ALCA)

シンポジウム 

東京ビッグサイ

ト 

（江東区） 

2018/2 

44.  常盤広明 ウイルスタンパク質を指向し

たタンパク質の効率的構造

変化経路探索法の開発とそ

の応用(＊学 44) 

7th Negative 

Strand 

Virus-Japan 

Symposium 

サザンビーチホ

テル＆リゾート

沖縄（糸満市） 

2018/1 

45.  松尾直也・關文

緒・前仲勝実・

イヌジステンパーウイルスの

株間の感染性の違いに着目

7th Negative 

Strand 

サザンビーチホ

テル＆リゾート

2018/1 
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竹田誠・常盤広

明 

した新規 in silico 手法による

ウイルス H と動物 SLAM の

相互作用解析(＊学 45) 

Virus-Japan 

Symposium 

沖縄（糸満市） 

46.  松田留理子・常

盤広明 

第四次革新的手法と最新の

計算化学を基盤とする計算

皮膚科学の可能性 

第 8 回化粧品開

発展 

幕張メッセ 

（千葉市） 

2018/1 

47.  上谷幸治郎・岡

田拓巳・大山秀

子、 

ナノセルロースの配向集積

に基づく熱制御性の発現(＊

学 47) 

第 13 回バイオマ

ス科学会議 

東北大学 

（仙台市） 

2018/1 

48.  松尾直也・中野

祥吾・伊藤創

平・關文緒・竹

田誠・常盤広明 

第四次革新的手法を用いた

ウイルスおよび宿主動物の

共進化メカニズムの解明 

2017 年度生命科

学系学会合同年

次大会 

神戸ポートアイ

ランド 

（神戸市） 

2017/12 

49.  西野龍平・行本

万里子・箕浦真

生, 

トリプチシル骨格を活用した

高反応性典型元素化学種の

速度論的安定化 

第 44 回有機典

型元素化学討論

会 

東京工業大学 

(目黒区) 

2017/12 

50.  Suzuki, N.; 

Matsuda, T.; 

Nagai, T.; 

Yamazaki, K.; 

Fujiki, M. 

Investigation of Weak CH/π 

Interaction in the Structure of 

Dibromo-9,9 

–dialkylfluorenes 

（招待講演） 

Energy Materials 

Nanotechnology 

Asia (EMN Asia) 

Meeting on 

Computation and 

Theory 

Dubai,  

(UAE) 

2017/12 

51.  小山祐樹、渡邉

誠一朗、橋本彩

加、新堀佳紀、

根岸雄一 

逆相高速液体クロマトグラフ

ィーを駆使したチオラート保

護合金クラスターの原子精

度精密分離 

第 27 回日本

MRS 年次大会 

横浜市開港記

念館 

（横浜市） 

2017/12 

52.  島大佑、吉田佳

奈、浜田幸太、

新堀佳紀、根岸

雄一 

イオンペアクロマトグラフィー

及び親水性相互作用クロマ

トグラフィーを用いた親水性

金クラスターの高分解能分

離 

第 27 回日本

MRS 年次大会 

横浜市開港記

念館 

（横浜市） 

2017/12 

53.  吉田佳奈、新堀

佳紀、島大佑、

根岸雄一 

LC/MS を駆使した親水性チ

オラート保護金クラスターの

高分解能分離と化学組成分

布の評価 

第 27 回日本

MRS 年次大会 

横浜市開港記

念館 

（横浜市） 

2017/12 

54.  土居英男, 齊藤

天菜, 奥脇弘

次, 内藤貴充, 

望月祐志 

散逸粒子動力学（DPD)シミ

ュレーションのためのプログ

ラム開発と性能評価(＊学

54) 

第 31 回分子シミ

ュレーション討論

会 

金沢商工会議

所 

（金沢市） 

2017/11 

55.  安部友樹也, 星

健夫, 藤田貴

敏, 望月祐志 

生体模倣高分子系でのエキ

シトン波束ダイナミクス 

第 31 回分子シミ

ュレーション討論

会 

金沢商工会議

所 

（金沢市） 

2017/11 

56.  津島悟, 望月祐 ウラニルイオンと DNA の相 極限環境生物学 つくばセンター 2017/11 
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志, Andre 

Rossberg, 古明

地勇人 

互作用 会 （つくば市） 

57.  清水奏・宮下由

里奈・山本雄

大・中野祥吾・

伊藤創平・沼本

修孝・伊倉貞

吉・伊藤暢聡・

加来田博貴・常

盤広明 

パーシャルアゴニストが結合

した hRXRα受容体複合体に

関する構造生物学および計

算化学的解析 

第 28 回日本レチ

ノイド研究会学術

集会 

神戸薬科大学  

（神戸市） 

2017/11 

58.  中野克洋、権藤

匠洋、百武龍

一、川端猛夫、

山中正浩 

α,β,γ,δ-不飽和ケトンを用い

た位置選択的 

aza-Morita-Baylis-Hillman 

反応に関する理論的解析(＊

学 58) 

第 10 回有機触媒

シンポジウム 

東北大学 

(仙台市) 

2017/11 

59.  川口昌輝、中野

克洋、小田木

陽、山中正浩、

長澤和夫 

グアニジン-ウレア触媒を用

いた一置換型 1,4 -ナフトキ

ノン誘導体に対する不斉エ

ポキシ化反応(＊学 59) 

第 10 回有機触媒

シンポジウム 

東北大学 

(仙台市) 

2017/11 

60.  熊谷優吾, 中薗

孝志, 和田亨 

光合成酸素発生中心の仕組

みを模倣した単核ルテニウ

ム錯体による酸素発生反応

(＊学 60) 

第 50 回酸化反応

討論会 

神奈川大学 

（横浜市） 

2017/11 

61.  熊谷優吾、中薗

孝志、和田亨 

フェノール部位を導入した単

核ルテニウム錯体による水

の酸化反応とそのpH依存性 

第 50 回酸化反応

討論会 

神奈川大学 

（横浜市） 

2017/11 

62.  Nakazono, T. Mechanism of Water 

Oxidation Catalyzed by 

Cobalt Porohyrins(＊学 62) 

（招待講演） 

Cutting-Edge 

Researches in 

Coordination 

Chemistry and 

Photochemistry 

Okazaki 

Conference 

Center, 

（岡崎市） 

2017/11 

63.  宮部寛志 モーメント理論による分子間

相互作用および界面透過現

象の速度解析(＊学 63) 

（依頼講演） 

第 37 回キャピラ

リー電気泳動シ

ンポジウム 

東北大学 

（仙台市） 

2017/11 

64.  Edamoto. K. Surface electronic structures 

of transition metal 

phosphides: Soft X-ray 

photoelectron spectroscopy 

and X-ray absorption 

spectroscopy studies 

（招待講演） 

Progress in 

Applied Surface, 

Interface and 

Thin Film 

Science – Solar 

Renewable 

Energy News V 

Florence,  

(Italy) 

2017/11 
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65.  松下信之 金属錯体と有機アクセプター

からなる電荷移動塩の結晶

構造と発光特性(＊学 65) 

日本結晶学会平

成 29 年度年会 

JMS アステール

プラザ（広島市） 

2017/11 

66.  田中李叶子，星

川晃範，大原高

志，松下信之 

遊離プロトンを含む有機カチ

オンと鉄錯体からなるベイポ

クロミック電荷移動塩の粉末

中性子結晶構造解析 

日本結晶学会平

成 29 年度年会 

JMS アステール

プラザ（広島市） 

2017/11 

67.  Morimoto, M. Photochromism and 

mechanical performance of 

diarylethene single crystals 

（招待講演） 

The 39th Progress 

In 

Electromagnetics 

Research 

Symposium 

(PIERS 2017 in 

Singapore) 

Singapore,  

(Singapore) 

2017/11 

68.  上谷幸治郎・岡

田拓巳・大山秀

子 

ナタデココを用いた熱流制御

ナノペーパー(＊学 68) 

第 38 回熱物性シ

ンポジウム 

産業技術総合

研究所 

（つくば市） 

2017/11 

69.  羽鳥仁人・粟野

孝昭・大槻哲

也・上谷幸治

郎・岡田拓巳・

大山秀子・長野

方星 

配向同定システムによるセ

ルロースナノファイバー含有

材料の繊維配向評価(＊学

69) 

第 38 回熱物性シ

ンポジウム 

産業技術総合

研究所 

（つくば市） 

2017/11 

70.  真藤祐二・大山

秀子・石田恭久 

界面制御がコンポジットの熱

特性に及ぼす影響について 

第 26 回ポリマー

材料フォーラム 

大阪国際交流

センター 

2017/11 

71.  大山秀子 非相溶性高分子ブレンドの

界面反応と生成する共重合

体の多様性 

（招待講演） 

高分子学会主催 

第 93 回 千葉地

域活動高分子研

究交流講演会 

出光会館 

（千葉県市原

市） 

2017/11 

72.  三井正明，水上

俊成・井上翔

太・小林健二 

1 分子計測による多重極子

色素の固体環境下での発光

挙動の解明 

第 36 回固体・表

面光化学討論会 

滋賀県立大学

（彦根市） 

2017/11 

73.  望月祐志, 坂倉

耕太, 秋永宜

伸, 加藤幸一

郎, 渡邊啓正, 

沖山佳生, 中野

達也, 古明地勇

人,奥沢明, 福

澤薫, 田中成典 

FMO プログラム ABINIT-MP

の開発状況と機械学習との

連携(＊学 73) 

日本コンピュータ

化学会 年会： 

2017 秋季年会 

くまもと県民交

流館パレア 

（熊本市） 

2017/10 

74.  土居英男, 齊藤

天菜, 奥脇弘

次, 内藤貴充, 

散逸粒子動力学(DPD)プロ

グラム CAMUS の新規開発

と性能評価(＊学 74) 

日本コンピュータ

化学会 年会： 

2017 秋季年会 

くまもと県民交

流館パレア 

（熊本市） 

2017/10 
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望月祐志 

75.  齊藤天菜, 望月

祐志, 石村和

也, 渡邊啓正, 

坂倉耕太, 佐藤

伸哉, 土居英男 

Xeon Phi KNL 環境での MO

計算プログラムの性能評価-

その２ 

日本コンピュータ

化学会 年会： 

2017 秋季年会 

くまもと県民交

流館パレア 

（熊本市） 

2017/10 

76.  望月祐志 計算化学と機械学習の連携

に関する取り組み例(＊学

76) 

（依頼講演） 

Vinas ユーザー会

議 2017 

東京コンファレ

ンスセンター 

（品川区） 

2017/10 

77.  邊啓正, 坂倉耕

太, 佐藤伸哉, 

望月祐志 

ABINIT-MP プログラムの

OFP での性能評価 

（依頼講演） 

第３回 JCAHPC

セミナー 

東京大学 

（柏市） 

2017/10 

78.  松尾直也・樋口

玲爾・中野祥

吾・伊藤創平・

關文緒・竹田

誠・常盤広明 

Rational designs of artificial 

viral proteins using a novel 

multiple sequence analysis(＊

学 78) 

第 65 回日本ウイ

ルス学会学術集

会 

大阪国際会議

場 

（大阪市） 

2017/10 

79.  清水奏・宮下由

里奈・山本雄

大・中野祥吾・

伊藤創平・沼本

修孝・伊倉貞

吉・伊藤暢聡・

加来田博貴・常

盤広明 

RXRα/パーシャルアゴニスト

複合体に対する構造生物学

および理論化学の融合解析

(＊学 79) 

第 35 回メディシ

ナルケミストリー

シンポジウム 

名古屋大学豊

田講堂 

（名古屋市） 

2017/10 

80.  竹田誠・關文

緒・常盤広明・

松尾直也・中野

祥吾・伊藤創

平・前仲勝実・

高田礼人・丸山

正・大石和恵, 

学際的ネオウイルス学アプ

ローチによるモルビリウイル

スと哺乳動物共進化の解明

(＊学 80) 

新学術領域「ネオ

ウイルス学」第 3

回領域班会議  

ラフォーレ修善

寺 

（伊豆市） 

2017/10 

81.  Yamanaka, M. The interplay between 

experiment and computation: 

Rational design of 

bis-2-aminothiazoline as a 

new chiral scaffold(＊学 81) 

The 7th 

Sino-Japanese 

Symposium on 

Organic 

Chemistry for 

Young Scientists 

Shanghai 

institute of 

Organic 

Chemistry 

(China) 

2017/10 

82.  Wada, T Mechanism of Water 

Oxidation Catalyzed by 

Dinuclear Ruthenium 

Complexes(＊学 82) 

Japan-Italy 

Bilateral 

Symposium on 

Artificial 

Tokyo Institute 

of Technology 

(Japan) 

2017/10 
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Phoptosynthesis 

Using Metal 

Complexes 

83.  Edamoto, K.;  

Motoyama, H.;  

Sugizaki, Y.;  

Ozawa, K. 

Characterization of 

Fe2P(1010): Soft X-ray 

Photoelectron Spectroscopy 

Study 

The 8th 

International 

Symposium on 

Surface Science 

Tsukuba,  

(Japan) 

2017/10 

84.  Motoyama, H.;  

Sugizaki, Y.;  

Edamoto, K.;  

Ozawa, K 

Evolution of the c(2×2) 

structure on Fe2P(1010) 

induced by P segregation 

The 8th 

International 

Symposium on 

Surface Science 

Tsukuba,  

(Japan) 

2017/10 

85.  Sugizaki, Y.; 

Motoyama, H.; 

Edamoto, K. 

The electronic structure of a 

(1×1) VO on Ag(100) using 

soft X-ray photoelectron 

spectroscopy 

The 8th 

International 

Symposium on 

Surface Science 

Tsukuba,  

(Japan) 

2017/10 

86.  三井伸也，

BURKE David，

田代省平，松下

信之，塩谷光彦 

ハロゲン配位子が異なる同

形の環状三核 Pd(II)錯体集

積型多孔性結晶を用いたコ

ア／シェル型複合結晶の合

成と細孔ハイブリッド化 

第 7 回 CSJ 化学

フェスタ 2017 

タウンホール船

堀（江戸川区） 

2017/10 

87.  渡邉誠一朗、新

堀佳紀、小山祐

樹、根岸雄一 

逆相高速液体クロマトグラフ

ィーによる合金クラスターの

原子精度精密分離とその電

子構造の解明 

第 7 回 CSJ 化学

フェスタ 2017 

タウンホール船

堀（江戸川区） 

2017/10 

88.  高木隼次郎、

Lakshmi V. 

Nair、Sakiat 

Hossain、若山彰

太、新堀佳紀、

藏重亘、根岸雄

一  

白金クラスター

（Pt17(CO)12(PPh3)8）の精密合

成とその電子・幾何構造の

解明 

第 7 回 CSJ 化学

フェスタ 2017 

タウンホール船

堀（江戸川区） 

2017/10 

89.  吉田佳奈、新堀

佳紀、島大佑、

根岸雄一 

種々の親水性チオラート保

護金クラスターの精密分離と

化学組成分布の評価 

第 7 回 CSJ 化学

フェスタ 2017 

タウンホール船

堀（江戸川区） 

2017/10 

90.  Uetani, K., 

Okada, T., 

Oyama, H. T. 

Thermally Conductive 

Cellulose Nanopapers(＊学

90) 

The 4th 

International 

Cellulose 

Conference 

ICC2017 

Kyushu 

University 

(Japan) 

2017/10 

91.  上谷幸治郎 木材細胞壁に学ぶ機能性伝

熱材料の開発 

（招待講演） 

積水化学自然に

学ぶものづくりフ

ォーラム 2017 

イイノホール＆

カンファレンス

センター 

（千代田区） 

2017/10 
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92.  奥脇弘次, 土居

英男, 望月祐

志, 小沢拓, 泰

岡顕治 

FMO 計算に基づくマルチス

ケールシミュレーション手法

の開発と先導的応用(＊学

92) 

高分子材料のマ

ルチスケールシミ

ュレーションフロ

ンティア 

湘南国際村セ

ンター 

（三浦郡） 

2017/9 

93.  津島悟, 望月祐

志, 古明地勇

人, 阿部鷹也, 

奥脇弘次, 森寛

敏, 田中成典 

Ca(II)および Eu(III)が結合し

たカルモデュリンの動的挙動

の理論的解析 

第 78 回応用物理

学会秋期学術講

演会 

福岡国際会議

場 

（福岡市） 

2017/9 

94.  星健夫, 安部友

樹也, 大平健太

郎, 福島孝治, 

藤田貴敏, 望月

祐志 

大規模電子状態計算とデー

タ科学による有機デバイス材

料研究(＊学 94) 

第 78 回応用物理

学会秋期学術講

演会 

福岡国際会議

場 

（福岡市） 

2017/9 

95.  奥脇弘次, 土居

英男, 望月祐

志, 新庄永治, 

福澤薫, 米持悦

生, 小沢拓, 泰

岡顕治 

FMO-DPD 連携シミュレーシ

ョン手法の開発とベシクル形

成への応用(＊学 95) 

第 78 回応用物理

学会秋期学術講

演会 

福岡国際会議

場 

（福岡市） 

2017/9 

96.  望月祐志, 渡邊

啓正, 坂倉耕

太, 佐藤伸哉 

OakForest-PACS 上での

FMO 計算プログラム

ABINIT-MP のパフォーマン

ス 

（依頼講演） 

ポスト「京」重点

課題⑥・⑧ 

HPC ものづくり統

合ワークショップ 

東京大学 

（目黒区） 

2017/9 

97.  津島悟, 望月祐

志, 古明地勇

人, 鷹尾康一郎 

Eu(III)とカルモデュリンの相

互作用についての計算化学

的研究 

日本原子力学会

2017 秋の大会 

北海道大学 

（札幌市） 

2017/9 

98.  Yamamoto, Y.,  

Sladek, V.,  

Takei, K.,  

Nakagawa, Y.,  

Shimano, H.,  

Tokiwa, H. 

IN SILICO BINDING 

ANALYSIS OF NOVEL 

SEECTIVE PEROXISOME 

PROLIFERATOR-ACTIVAT

ED RECPTORα 

MODULALTORS 

(SPPARMα) 

The 11th European 

Conference on 

Theoretical and 

Computational 

Chemistry 

EUCO-TCC 

Barcelona, 

(Spain) 

2017/9 

99.  Sladek, V.,  

Yamamoto, Y.,  

Takei, K.,  

Nakagawa, Y.,  

Shimano, H.,  

Tokiwa, H. 

IN SILICO BINDING 

ANALYSIS OF PGC-1α 

INTERACTION WITH 

PEROXISOME 

PROLIFERATOR-ACTIVAT

ED RECPTORα 

MODULALTORS 

The 11th European 

Conference on 

Theoretical and 

Computational 

Chemistry 

EUCO-TCC 

Barcelona, 

(Spain) 

2017/9 

100.  Matsuo, N.,  Elucidating coevolution The 16th Awaji Kobe,  2017/9 
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Nakano, S.,  

Ito, S.,  

Seki, F.,  

Takeda, M.,  

Tokiwa, H. 

mechanism of morbillivirus 

with mammals using the 

fourth revolutionary method 

based on a novel protein 

multiple sequence method 

International 

Forum on 

Infection and 

Immunity 

(Japan) 

101.  望月祐志, 古明

地勇人，齊藤天

菜，藤本真悠，

飯島潤，阿部鷹

也, 奥脇弘次, 

土居英男，奥沢

明，牧村健，中

西貴哉，福澤

薫，田中成典 

FMO 計算結果の機械学習

による解析(＊学 101) 

第 11 回分子科学

討論会 

東北大学 

（仙台市） 

2017/9 

102.  奥脇弘次, 土居

英男, 望月祐

志, 小沢拓, 泰

岡顕治 

FMO 計算に基づくマルチス

ケールシミュレーション手法

の開発と先導的応用(＊学

102) 

第 11 回分子科学

討論会 

東北大学 

（仙台市） 

2017/9 

103.  山中詩織・新堀

佳紀・三井正明 

CsPbI3 ナノ結晶凝集体の発

光ブリンキングと光子アンチ

バンチング挙動 

第 11 回分子科学

討論会 

東北大学 

（仙台市） 

2017/9 

104.  小山祐樹、渡邉

誠一朗、新堀佳

紀、根岸雄一 

チオラート保護合金クラスタ

ーにおける異性化反応の原

子精度での観測：高分解能

化された逆相高速液体クロ

マトグラフィーの活用 

第 11 回分子科学

討論会 

東北大学 

（仙台市） 

2017/9 

105.  島大佑、吉田佳

奈、新堀佳紀、

根岸雄一 

LC/MS を用いた親水性金お

よび合金クラスターの高分解

能分離と評価 

第 11 回分子科学

討論会 

東北大学 

（仙台市） 

2017/9 

106.  石川雄太郎, 奥

脇弘次, 土居英

男, 望月祐志, 

佐藤弘一 

タイヤゴム素材に関する計

算化学的研究(＊学 106) 

第 66 回高分子討

論会 

愛媛大学 

（松山市） 

2017/9 

107.  根岸雄一、小山

祐樹、島大佑、

渡邊誠一郎、吉

田佳奈、新堀佳

紀 

逆相高速液体クロマトグラフ

ィーを駆使した金属ナノクラ

スターの原子精度精密分離 

第 66 回高分子討

論会 

愛媛大学 

（松山市） 

2017/9 

108.  小山祐樹、渡邉

誠一朗、新堀佳

紀、根岸雄一 

高速液体クロマトグラフィー

を駆使した二成分金属クラス

ターの精密分離および物性

解明 

第 66 回高分子討

論会 

愛媛大学 

（松山市） 

2017/9 

109.  島大佑、吉田佳 LC/MS の導入による親水性 第 66 回高分子討 愛媛大学 2017/9 
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奈、新堀佳紀、

根岸雄一 

チオラート保護金クラスター

の高分解能分離と組成分布

評価 

論会 （松山市） 

110.  松尾直也・中野

祥吾・伊藤創

平・關文緒・竹

田誠・常盤広明 

第四次革新的手法に基づく

宿主動物およびウイルスの

共進化メカニズムの解明(＊

学 110) 

第 61 回日本薬学

会関東支部大会 

慶応義塾大学 

（港区） 

2017/9 

111.  宮下由里奈・山

本雄大・中野祥

吾・伊藤創平・

沼本修孝・伊倉

貞吉・伊藤暢

聡・関谷元博・

島野仁・常盤広

明 

NADH 依存型脂質代謝関連

タンパク質の相互作用解析

(＊学 111) 

第 61 回日本薬学

会関東支部大会 

慶応義塾大学 

（港区） 

2017/9 

112.  清水奏・宮下由

里奈・山本雄

大・中野祥吾・

伊藤創平・沼本

修孝・伊倉貞

吉・伊藤暢聡・

加来田博貴・島

野仁・常盤広明 

レチノイド X 受容体とパーシ

ャルアゴニストに関する相互

作用解析(＊学 112) 

第 61 回日本薬学

会関東支部大会 

慶応義塾大学 

（港区） 

2017/9 

113.  増田匠吾・松尾

直也・中野祥

吾・伊藤創平・

常盤広明 

レクチン/糖鎖複合体に対す

る高精度第一原理計算の適

用(＊学 113) 

第 61 回日本薬学

会関東支部大会 

慶応義塾大学 

（港区） 

2017/9 

114.  樋口玲爾・松尾

直也・中野祥

吾・伊藤創平・

常盤広明 

新規アミノ酸配列解析手法を

用いたインフルエンザ HA 様

人工タンパク質の理論的設

計(＊学 114) 

第 61 回日本薬学

会関東支部大会 

慶応義塾大学 

（港区） 

2017/9 

115.  松田留理子・山

本雄大・

Sundaram 

Arulmozhiraja・

Vladimir 

Sladek・中野祥

吾・伊藤創平・

島野仁・常盤広

明 

脂肪酸の鎖長の違いに着目

したヘテロ組成細胞膜モデ

ルの構築(＊学 115) 

第 61 回日本薬学

会関東支部大会 

慶応義塾大学 

（港区） 

2017/9 

116.  小山実穂・宮下

由里奈・

Vladimir 

生活習慣病標的タンパク質

複合体に対する結合解析(＊

学 116) 

第 61 回日本薬学

会関東支部大会 

慶応義塾大学 

（港区） 

2017/9 
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Sladek・山本雄

大・松尾直也・

中野祥吾・伊藤

創平・沼本修

孝・伊倉貞吉・

伊藤暢聡・島野

仁・常盤広明 

117.  石川雄規・山本

雄大・松尾直

也・津吹政可・

加藤大志・竹田

誠・常盤広明 

ウイルス表面タンパク質と新

規抗ウイルス薬候補化合物

との理論的相互作用解析(＊

学 117) 

(優秀発表賞受賞) 

 

第 61 回日本薬学

会関東支部大会 

慶応義塾大学

薬学部 

（港区） 

2017/9 

118.  伊藤匡史・松尾

直也・加来田博

貴・常盤広明 

位置異性体間で生じるレチノ

イド X 受容体に対するアゴニ

スト活性の違いに関する理

論的解析 

第 61 回日本薬学

会関東支部大会 

慶応義塾大学 

（港区） 

2017/9 

119.  齋藤義紀、岡本

育子、市原麻

由、高島由利

子、田邊沙也

子、青山奈央、

清水杏菜、渡辺 

静、張 寧寧、

龔 洵、花井 

亮、通 元夫、

黒田智明 

中国雲南省産香格里拉件天

池産 Ligularia 雑種の化学成

分と ITS 塩基配列 

第 59 回天然有機

化合物討論会 

札幌市民ホー

ル（札幌市） 

2017/9 

120.  黒田智明、稲垣 

航、岡本育子、

通 元夫、花井 

亮、山田ひろ

か、永野 肇、

龔 洵、 

中国雲南省産 Ligularia 

oligonema のフラノエレモフィ

ラン成分 

第 61 回香料テル

ペンおよび精油

化学に関する討

論会 

金沢工業大学 

（野々市市） 

2017/9 

121.  齋藤義紀、日高

基貴、福田あか

ね、岡本育子、

中島勝幸、通 

元夫、花井 

亮、龔 洵、渡

邉永治、黒田智

明 

中国四川省産 Ligularia 

lamarum のケモタイプと交雑 

第 61 回香料テル

ペンおよび精油

化学に関する討

論会 

金沢工業大学 

（野々市市） 

2017/9 

122.  八百板康範、岡

本育子、花井 

中国雲南省産 Ligularia 

vellerea と L. subspicata の交

第 61 回香料テル

ペンおよび精油

金沢工業大学 

（野々市市） 

2017/9 

79



亮、黒田智明、

龔 洵 

雑種の LC/MS メタボローム

解析 

化学に関する討

論会 

123.  福島裕貴、池上

大輔、黒田智明 

ω-ホルミルアリルシランの水

中閉環反応における立体化

学 

第 61 回香料テル

ペンおよび精油

化学に関する討

論会 

金沢工業大学 

（野々市市） 

2017/9 

124.  通 元夫、藤原

美保、汐崎優

子、齋藤義紀、

中島勝幸、岡本

育子、龔 洵、

花井 亮、黒田

智明 

中国産 Ligularia hookeri の

化学成分 

第 61 回香料テル

ペンおよび精油

化学に関する討

論会 

金沢工業大学 

（野々市市） 

2017/9 

125.  渡邉大祐、加藤

隆大、廣田 

洋、龔 洵、黒

田智明、大崎愛

弓 

Ligularia cymbulifera の成分

探索” 

第 61 回香料テル

ペンおよび精油

化学に関する討

論会 

金沢工業大学 

（野々市市） 

2017/9 

126.  齋藤義紀、市原

麻由、高島由利

子、岡本育子、

龔 洵、花井 

亮、黒田智明、

通 元夫 

中国雲南省産 Ligularia 

cyathiceps と L. lamarum/L. 

subspicata との雑種の化学

成分 

第 61 回香料テル

ペンおよび精油

化学に関する討

論会 

金沢工業大学 

（野々市市） 

2017/9 

127.  有馬弘晃, 中薗

孝志, 和田亨 

アントラセン、キサンテン及

びアントラキノンで架橋され

た二核コバルト錯体触媒に

よる酸素還元反応における

架橋配位子の影響(＊学

127) 

錯体化学会第 67

回討論会 

北海道大学 

（札幌市） 

2017/9 

128.  小岩井茜, 中薗

孝志, 和田亨 

プロトン解離可能なビイミダ

ゾールを二座配位子とした二

核ルテニウム錯体による電

気化学的水の酸化反応(＊

学 128) 

錯体化学会第 67

回討論会 

北海道大学 

（札幌市） 

2017/9 

129.  Miyazato, Y.; 

Wada,T 

Preparation and 

Characterization of 

Pyrophosphate-Bridged 

Diiron Complexes"  

錯体化学会第 67

回討論会 

北海道大学 

（札幌市） 

2017/9 

130.  Nakazono, T.; 

Wada, T.; 

Gewirth, A.; 

Sakai, K. 

Mechanistic Studies of Water 

Oxidation Reactions 

Catalyzed by Cobalt 

Tetraphenylporphyrins and 

錯体化学会第 67

回討論会 

北海道大学 

（札幌市） 

2017/9 
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The Derivatives(＊学 130) 

131.  熊谷優吾、中薗

孝志、和田亨 

光合成酸素発生中心の仕組

みを模倣した単核ルテニウ

ム錯体の合成とその酸化還

元挙動の検討(＊学 131) 

錯体化学会第 67

回討論会 

北海道大学 

（札幌市） 

2017/9 

132.  田中李叶子，松

下信之 

分子骨格の異なるビオロゲ

ンと鉄錯体からなる電荷移

動塩の結晶構造比較 

錯体化学会第 67

回討論会 

北海道大学 

（札幌市） 

2017/9 

133.  品川裕作，松下

信之 

テトラシアニドパラジウム錯

体と極性基を含む有機アク

セプターからなる電荷移動塩

の結晶構造と二色性および

発光特性(＊学 133) 

錯体化学会第 67

回討論会 

北海道大学 

（札幌市） 

2017/9 

134.  白井大貴，重永

海帆，松下信之 

ハロゲン架橋一次元白金錯

体長鎖アルカンスルホン酸

塩における混合原子価状態

と分子ファスナー効果 

錯体化学会第 67

回討論会 

北海道大学 

（札幌市） 

2017/9 

135.  割石寛之，佐久

間嶺央，浦上弥

生，大川紫穂，

松下信之 

o-フェニレンジアミン誘導体

を配位子源とした新規レドッ

クス活性白金(II)錯体の合成 

錯体化学会第 67

回討論会 

北海道大学 

（札幌市） 

2017/9 

136.  三井伸也，田代

省平，BURKE 

David，松下信

之，塩谷光彦 

PdII マクロサイクル集積型コ

ア‐シェル結晶細孔内への色

素分子の取り込みとその挙

動 

錯体化学会第 67

回討論会 

北海道大学 

（札幌市） 

2017/9 

137.  渡邉誠一朗、新

堀佳紀、小山祐

樹、根岸 雄一 

逆相高速液体クロマトグラフ

ィーを用いた 10, 11, 12 族ド

ープ合金クラスターの高分解

能分離とその電子構造の解

明 

錯体化学会第 67

回討論会 

北海道大学 

（札幌市） 

2017/9 

138.  吉田佳奈、新堀

佳紀、島大佑、

根岸雄一 

親水性相互作用クロマトグラ

フィーを駆使した親水性チオ

ラート保護金クラスターの精

密分離と組成分布解析 

錯体化学会第 67

回討論会 

北海道大学 

（札幌市） 

2017/9 

139.  高木隼次郎、

Lakshmi V. 

Nair、Sakiat 

Hossain、若山彰

太、新堀佳紀、

藏重亘、根岸雄

一 

白金クラスター

（Pt17(CO)12(PPh3)8）の精密合

成とその電子・幾何構造の

解明 

錯体化学会第 67

回討論会 

北海道大学 

（札幌市） 

2017/9 

140.  宮部寛志・鈴木

望・島崎裕紀 

モーメント理論－アフィニティ

キャピラリー電気泳動法によ

第 34 回シクロデ

キストリンシンポ

愛知学院大学 

（名古屋市） 

2017/9 
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る分子間相互作用の速度解

析(＊学 140) 

ジウム 

141.  宮部寛志・鈴木

望 

界面活性剤ミセル界面にお

ける溶質透過の速度解析(＊

学 141) 

第 68 回コロイド

および界面化学

討論会 

神戸大学 

（神戸市） 

2017/9 

142.  高木隼次郎、

Lakshmi V. 

Nair、Sakiat 

Hossain、若山彰

太、新堀佳紀、

藏重亘、根岸雄

一 

白金クラスター

（Pt17(CO)12(PPh3)8）の精密合

成とその電子・幾何構造の

解明 

第 68 回コロイド

および界面化学

討論会 

神戸大学 

（神戸市） 

2017/9 

143.  宮部寛志・鈴木

望・渡辺寿 

モーメント解析－導電クロマ

トグラフィー（MA-EKC）によ

る界面活性剤ミセル界面に

おける溶質透過の速度解析

(＊学 143) 

日本分析化学会

第 66 年会 

東京理科大学 

（葛飾区） 

2017/9 

144.  根岸雄一、小山

祐樹、島大佑、

渡邊誠一郎、吉

田佳奈、新堀佳

紀 

逆相高速液体クロマトグラフ

ィーを駆使した金属ナノクラ

スターの原子精度精密分離 

日本分析化学会

第 66 年会 

東京理科大学 

（葛飾区） 

2017/9 

145.  小山祐樹、渡邉

誠一朗、新堀佳

紀、根岸雄一 

高速液体クロマトグラフィー

を駆使した合金クラスターの

化学組成制御技術の開発 

日本分析化学会

第 66 年会 

東京理科大学 

（葛飾区） 

2017/9 

146.  島大佑、吉田佳

奈、新堀佳紀、

根岸雄一 

親水性相互作用クロマトグラ

フィーを用いた LC/MS による

親水性金クラスターの組成

分布評価 

日本分析化学会

第 66 年会 

東京理科大学 

（葛飾区） 

2017/9 

147.  Miyabe, K.; 

Suzuki, N.; 

Shimazaki, Y.; 

Takahashi, R. 

Kinetic Study of Solute 

Permeation at Interfacial 

Boundary of Surfactant 

Micelles by Moment Analysis 

- Chromatographic Capillary 

Electrophoresis(＊学 147) 

23rd Internationa

l Symposium on 

Separation 

Sciences 

(ISSS2017),  

Vienna,  

(Austria) 

2017/9 

148.  行本万里子・箕

浦真生 

安定なテトラアルキルジシレ

ンの合成と構造(＊学 148) 

第 28 回基礎有機

化学討論会 

九州大学 

(福岡市) 

2017/9 

149.  西野龍平・箕浦

真生 

初めての安定なアルキル置

換ジスチベンの合成(＊学

149) 

第 28 回基礎有機

化学討論会 

九州大学 

(福岡市) 

2017/9 

150.  神作八起、鈴木

望、藤木道也、

山中正浩 

Handedness and Wavelength 

Tunable Circularly Polarized 

Luminescence of Hydrogen-B

2017 年光化学討

論会 

東北大学 

（仙台市） 

2017/9 
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onded Chiral Bisamidine 

Supramolecular Assembly 

151.  片山哲郎・木下

賢・上本健太・

碓井悠大・柴山

大樹・奥畑智

貴・森本正和・

入江正浩・玉井

尚登 

フェムト秒過渡吸収分光法を

用いた半導体ナノ粒子-フォト

クロミック分子系の励起子ダ

イナミクス 

2017 年光化学討

論会 

東北大学 

（仙台市） 

2017/9 

152.  樫原遼太・高木

祐太・森本正

和・伊都将司・

宮坂博・入江正

浩 

単一可視光源によるジアリ

ールエテン蛍光の可逆光ス

イッチ 

2017 年光化学討

論会 

東北大学 

（仙台市） 

2017/9 

153.  瀬戸浦健仁・メ

モン・ムルタザ・

光石杜朗・伊都

将司・阿部二

朗・森本正和・

入江正浩・宮坂

博 

Reversible switching of 

radiation force acting on 

optically-trapped 

microparticles induced by 

photochromic reactions 

2017 年光化学討

論会 

東北大学 

（仙台市） 

2017/9 

154.  藤田己・新井悠

平・伊都将司・

米田勇佑・梶貴

博・竹井敏・森

本正和・入江正

浩・宮坂博 

ジアリールエテン誘導体の単

一波長蛍光スイッチング：機

構と応用 

2017 年光化学討

論会 

東北大学 

（仙台市） 

2017/9 

155.  木下賢・上本健

太・碓井悠大・

片山哲郎・玉井

尚登・森本正

和・入江正浩 

半導体量子ドットージアリー

ルエテン系の励起子ダイナミ

クスに及ぼす配位子効果と

発光スイッチング 

2017 年光化学討

論会 

東北大学 

（仙台市） 

2017/9 

156.  碓井悠大・木下

賢・上本健太・

片山哲郎・森本

正和・入江正

浩・玉井尚登 

半導体ナノプレートレットの

合成とジアリールエテン誘導

体による発光制御 

2017 年光化学討

論会 

東北大学 

（仙台市） 

2017/9 

157.  上本健太・木下

賢・碓井悠大・

片山哲郎・森本

正和・入江正

浩・玉井尚登 

CdTe量子ドット-ジアリールエ

テンハイブリッド系の励起子

ダイナミクスと吸着数依存性 

2017 年光化学討

論会 

東北大学 

（仙台市） 

2017/9 

158.  長坂龍洋・五月 フェムト秒 2 光子励起による 2017 年光化学討 東北大学 2017/9 
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女光・森本正

和・入江正浩・

宮坂博 

蛍光性ジアリールエテン誘導

体の開環反応ダイナミクス 

論会 （仙台市） 

159.  高須翔也・須見

貴樹・森本正

和・入江正浩 

蛍光性ジアリールエテンの光

反応量子収率に対する反応

点置換基の効果 

2017 年光化学討

論会 

東北大学 

（仙台市） 

2017/9 

160.  中込湧士郎・井

上 翔太・小林

健二・三井正明 

D-π-A 構造を有するスターバ

ースト色素を用いた色素増

感太陽電池 

2017 年光化学討

論会 

東北大学 

（仙台市） 

2017/9 

161.  水上俊成・井上

翔太・小林健

二・三井正明 

“D-π-A-π-D 型四重極子色素

の単一分子分光 : 発光特

性に対する環境とコンフォメ

ーションの影響 

2017 年光化学討

論会 

東北大学 

（仙台市） 

2017/9 

162.  斎藤祐太・三井

正明 

有機無機ペロブスカイト太陽

電池の光電流-発光顕微計

測 

2017 年光化学討

論会 

東北大学 

（仙台市） 

2017/9 

163.  高橋遼・小林令

奈・森京介・三

井正明 

MK-2 色素を用いた色素増

感太陽電池のレーザー走査

光電流-発光顕微計測 

2017 年光化学討

論会 

東北大学 

（仙台市） 

2017/9 

164.  森本正和 フォトクロミック分子・分子結

晶の光反応と物性 

（招待講演） 

日本物理学会

2017 年秋季大会 

岩手大学 

（盛岡市） 

2017/9 

165.  上谷幸治郎・岡

田拓巳・大山秀

子 

天然セルロースの伝熱にお

ける結晶子サイズ効果と熱

流制御材料(＊学 165) 

第 78 回応用物理

学会秋期学術講

演会 

福岡国際会議

場 

（福岡市） 

2017/9 

166.  上谷幸治郎・岡

田拓巳・大山秀

子 

高結晶性ナノセルロース集

積体における伝熱機構と熱

輸送制御性(＊学 166) 

第 66 回高分子討

論会 

愛媛大学 

（松山市） 

2017/9 

167.  Yamamoto, Y.,  

Sladek, V.,  

Arulmozhiraja,  

S.,  

Hayamizu, K., 

Nakano, S.,  

Ito, S.,  

Watanabe, Y.,  

Yamada, S.,  

Tokiwa, H. 

Molecular basis of ligand 

interaction of 

GPR40/GPR120 based on 

FMO calculations with 

multiple sequence analysis 

11th Triennial 

Congress of the 

World 

Association of 

Theoretical and 

Computational 

Chemists 

(WATOC 2017) 

Munich, 

(Germany) 

2017/8 

168.  Yukimoto, M.; 

Minoura, M. 

Synthesis of a Stable Disilene 

Having Bulky CH2 

Substituents on the Si=Si 

Double Bond(＊学 168) 

The 

18th International 

Symposium on 

Silicon Chemistry 

in conjunction 

Shandong 

University 

(China) 

2017/8 
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with the 

6th Asian Silicon 

Symposium 

169.  Edamoto, K. Growth of ultrathin titanium 

oxide films on Ag surfaces(＊

学 169) 

Energy Materials 

Nanotechnology 

Meeting on 

Titanium Oxides 

2017 

Lyon,  

(France) 

2017/8 

170.  杉崎裕一、本山

寛大、枝元一

之、小澤健一 

Ag(100)上における(1×1)VO

の電子状態 

第 37 回表面科学

学術講演会 

横浜市立大学

（横浜市） 

2017/8 

171.  本山寛大、杉崎

裕一、枝元一

之、小澤健一 

複合表面分析法による

Fe2P(10-10)面のキャラクタリ

ゼーション 

第 37 回表面科学

学術講演会 

横浜市立大学

（横浜市） 

2017/8 

172.  上谷幸治郎・岡

田拓巳・大山秀

子 

セルロースナノペーパーにお

ける構造依存的伝熱特性 

第 84 回紙パルプ

研究発表会 

東京大学 

（文京区） 

2017/8 

173.  Oyama H. T.; 

Nakamura, Y.; 

Ogawa, R. 

Effects of high-order structure 

of poly(L-lactic acid) blend 

monoliths on their hydrolytic 

degradation(＊学 173) 

The 254th 

America 

Chemical Society 

National Meeting 

& Exposition 

Washington, DC 

(USA) 

2017/8 

174.  S. Tsushima,  

S. Samsonov,  

B.Drobot,  

J. Raff, 

Y. Komeiji,  

Y. Mochizuki, 

Actinides 

Site-specific binding affinity 

of Eu(III) towards Ca-binding 

protein calmodulin: A 

combined spectroscopic and 

theoretical study 

Actinides 2017 

Conf 

Sendai, 

(Japan) 

2017/7 

175.  松尾直也・樋口

玲爾・中野祥

吾・伊藤創平・

常盤広明 

第四次革新的手法を用いた

インフルエンザ HA 様人工タ

ンパク質の理論設計(＊学

175) 

創薬懇話会 2017 

in 加賀 

瑠璃光 

（加賀市） 

2017/7 

176.  小山実穂・宮下

由里奈・松田瑠

璃子・清水奏・

島野仁・常盤広

明 

新規高脂血症治療薬の高精

度 in silico 解析(＊学 176) 

創薬懇話会 2017 

in 加賀 

瑠璃光 

（加賀市） 

2017/7 

177.  山本雄大・石川

雄規・伊藤匡

史・松尾直也・

竹田誠・常盤広

明 

高精度第一原理計算を用い

た構造未知たんぱく質を標

的とした合理的創薬手法の

開発と抗ウイルス薬への応

用(＊学 177) 

創薬懇話会 2017 

in 加賀 

瑠璃光 

（加賀市） 

2017/7 
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178.  Kansaku, Y.;  

Suzuki, N.;  

Fujiki, M.;  

Yamanaka, M. 

Handedness and Wavelength 

Tunable Circularly Polarized 

Luminescence of Hydrogen- 

Bonded Chiral Bisamidine 

Supramolecular Assembly 

29th International 

Symposium on 

Chirality 

Waseda 

University 

(Japan) 

2017/9 

179.  Nakazono, T;  

Sakai, K.;  

Wada, T. 

Photochemical and 

Electrochemical Oxygen 

Evolution Reactions 

Catalyzed by Cobalt 

Porphyrins(＊学 179) 

T. 6th Asian 

Conference on 

Coordination 

Chemistry 

(ACCC6) 

Melbolne,  

(Australia)  

2017/7 

180.  箕浦真生 What we talk about when we 

talk about love –Chemistry 

and Crystals 

（招待講演） 

第 52 回有機反応

若手の会 

涼風荘 

（津市） 

2017/7 

181.  上谷幸治郎・岡

田拓巳・大山秀

子 

ナノセルロース集積体の伝

熱異方性と熱流制御材料(＊

学 181) 

第 24 回セルロー

ス学会年次大会 

岐阜大学 

（岐阜市） 

2017/7 

182.  齊藤天菜, 望月

祐志, 石村和

也, 渡邊啓正, 

坂倉耕太, 佐藤

伸哉 

Xeon Phi KNL 環境での MO

計算プログラムの性能評価 

日本コンピュータ

化学会 2017 年春

季年会 

東京工業大学 

（目黒区） 

2017/6 

183.  Nishino, R.; 

Minoura, M. 

Synthesis and Reductive 

Coupling Reaction of a 

Dichlorostibine Bearing 

Extended Triptycyl Group(＊

学 183) 

12th International 

Conference on 

Heteroatom 

Chemistry 

Vancouver, 

(Canada) 

2017/6 

184.  Yukimoto, M.; 

Minoura, M. 

Synthesis and Reaction of A 

Stable Disilene Bearing 

Triptycylmethyl 

Frameworks(＊学 184 ) 

12th International 

Conference on 

Heteroatom 

Chemistry 

Vancouver, 

(Canada) 

2017/6 

185.  Saito, M.; 

Furukawa, S.; 

Fujita, M.; 

Suzuki, T.; 

Kanatomi, Y.; 

Minoura, M.; 

Hatanaka, M.; 

Morokuma, K.; 

Ishimura, K. 

Double Aromaticity in a 

Hexaselanylbenzene Dication 

12th International 

Conference on 

Heteroatom 

Chemistry 

Vancouver, 

(Canada) 

2017/6 

186.  鈴木望・木下 

真理子・渡邊 

寿・宮部寛志 

キャピラリー電気泳動法を利

用する分子間相互作用の速

度解析 

第 15 回ホスト–ゲ

スト・超分子化学

シンポジウム

立命館大学 

（草津市） 

2017/6 
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(SHGSC2017), 

187.  Matsushita, N. Luminescent charge-transfer 

salts composed of 

tetracyanidoplatinate(II) and 

viologens(＊学 187) 

The International 

Symposium on 

Pure & Applied 

Chemistry 2017, 

Invited Talk 

Ho Chi Minh, 

(Vietnam) 

2017/6 

188.  上谷幸治郎・岡

田拓巳・大山秀

子 

面内異方性を持つ伝熱セル

ロースナノペーパー(＊学

188) 

（若手優秀発表賞受賞） 

平成 29 年度繊維

学会年次大会 

タワーホール船

堀 

（江戸川区） 

2017/6 

189.  渡邉和浩・大山

秀子・奈良早

織・西田卓哉・

田中幸治 

ポリフェニレンスルフィドの溶

融結晶化温度の制御 

(優秀ポスター賞受賞) 

第 28 回プラスチ

ック成形加工学

会年次大会 

タワーホール船

堀 

（江戸川区） 

2017/6 

190.  上谷幸治郎・岡

田拓巳・大山秀

子 

セルロースナノペーパーにお

ける構造依存的伝熱特性(＊

学 190) 

（若手優秀発表賞口頭発表

部門受賞） 

第 84 回紙パルプ

研究発表会 

東京大学 

（文京区） 

2017/6 

191.  大山秀子 ポリフェニレンスルフィドの溶

融結晶化温度の自由制御 

（招待講演） 

第 55 回高分子材

料自由討論会 

ブリヂストン奥

多摩園 

（青梅市） 

2017/6 

192.  上谷幸治郎 天然ナノ繊維の流動場制御

による高指向性伝熱特性の

発現 

（招待講演） 

第 6 回新化学技

術研究奨励賞受

賞講演 

新化学技術推

進協会 

（千代田区） 

2017/6 

193.  上谷幸治郎 表面協奏的制御法による異

方性ナノコロイドの秩序構造

発現 

（招待講演） 

平成 28 年度助成

研究発表交流会 

花王 芸術・科

学財団 

（中央区） 

2017/6 

194.  上谷幸治郎 セルロースナノファイバーの

新規伝熱特性と応用可能性 

（招待講演） 

CMC リサーチセ

ミナー 

ちよだプラットフ

ォームスクウェ

ア 

（千代田区） 

2017/6 

195.  奥脇弘次, 土居

英男, 望月祐

志, 小沢拓, 泰

岡顕治 

FMO 計算に基づくマルチス

ケールシミュレーション手法

の開発と先導的応用(＊学

195) 

理論化学討論会 京都大学 

（京都市） 

2017/5 

196.  石川雄太郎, 奥

脇弘次, 土居英

男, 望月祐志, 

佐藤弘一 

タイヤゴム素材に関する計

算化学的研究(＊学 196) 

日本ゴム協会

2017 年年次大会 

名古屋市中小

企業振興会館 

（名古屋市） 

2017/5 

197.  Matsuo, N.,  Rational drug design of 6th FIP Stockholm, 2017/5 
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Miyashita, Y., 

Nakano, S.,  

Ito S.,  

von Itzstein, M.,  

Tokiwa, H. 

antiviral compounds using a 

novel in silico approach 

combining quantum 

chemistry and bioinformatics 

Pharmaceutical 

Sciences World 

Congress 2017 

(Sweden) 

198.  Miyashita, Y.,  

Takei, K.,  

Sladek, V.,  

Nakano S.,  

Ito, S.,  

Matsuzaka, T.,  

Sekiya, M.,  

Nakagawa, Y.,  

Tokiwa, H.,  

Shimano, H. 

Molecular association model 

of Peroxisome 

Proliferator-Activated 

Receptor α and its new 

specific and efficient ligand, 

K-877 

6th FIP 

Pharmaceutical 

Sciences World 

Congress 2017 

Stockholm, 

(Sweden) 

2017/5 

199.  山中正浩、岸信

孝 

亜鉛(II)-ビスアミジン触媒に

よるα-ケトエステルの不斉向

山アルドール反応と官能基

選択性制御(＊学 199) 

第 73 回有機合成

化学協会関東支

部シンポジウム 

学習院大学 

（豊島区） 

2017/5 

200.  神作八起、鈴木

望、藤木道也、

山中正浩 

アキラル色素-キラルビスアミ

ジン超分子が示す溶液中に

おける円二色性(CD)および

円偏光発光(CPL)特性 

第 73 回有機合成

化学協会関東支

部シンポジウム 

学習院大学 

（豊島区） 

2017/5 

201.  渡邉和浩・大山

秀子・奈良早

織・西田卓哉・

田中幸治 

PPS/PVP ブレンドにおける結

晶化挙動の解明 

第 66 回高分子学

会年次大会 

幕張メッセ 

（千葉市） 

2017/5 

202.  山中詩織・三井

正明 

CsPbI3 ナノ結晶の単一粒子

および凝集体の発光挙動 

ナノ学会第 15 回

大会 

北海道立道民

活動センターか

でる 

（札幌市） 

2017/5 

203.  吉田佳奈、新堀

佳紀、島大祐、

根岸雄一 

親水性相互作用クロマトグラ

フィーによる親水性チオラー

ト保護金クラスターのサイズ

分離とその化学組成分布の

評価 

ナノ学会第 15 回

大会 

北海道立道民

活動センターか

でる 

（札幌市） 

2017/5 

204.  渡邉誠一朗、新

堀佳紀、小山祐

樹、根岸雄一 

逆相高速液体クロマトグラフ

ィーを用いた 10, 11, 12 族ド

ープ合金クラスターの高分解

能分離とその電子構造の解

明 

ナノ学会第 15 回

大会 

北海道立道民

活動センターか

でる 

（札幌市） 

2017/5 

205.  望月祐志, 中村

昇太, 山中正

化学・生命科学系の理学教

育における3Dプリントモデル

日本化学会第 97

春季年会 

慶應義塾大学 

（港北区） 

2017/3 
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浩, 山田康之, 

工藤光子, 常盤

広明, 川上勝, 

北本俊二, 

の事例紹介 

206.  奥脇弘次, 川田

修太郎, 望月祐

志, 小沢拓, 土

居英男, 泰岡顕

治 

フラグメント分子軌道計算に

基づく高分子粗視化シミュレ

ーションパラメータの算定(＊

学 206) 

日本化学会第 97

春季年会 

慶應義塾大学 

（港北区） 

2017/3 

207.  土居英男, 奥脇

弘次, 望月祐

志, 小沢拓, 泰

岡顕治 

フラグメント分子軌道計算に

基づく非経験的パラメータを

用いた生体膜の粗視化シミ

ュレーション 

日本化学会第 97

春季年会 

慶應義塾大学 

（港北区） 

2017/3 

208.  佐藤真、山中正

浩 

スピロキラルイミノホスホラン

触媒によるアズラクトンとプロ

ピオル酸メチルのマイケル反

応の理論的解析(＊学 208) 

日本化学会第 97

春季年会 

慶應義塾大学 

（港北区） 

2017/3 

209.  中野克洋、権藤

匠洋、百武龍

一、川端猛夫、

山中正浩 

α,β,γ,δ-不飽和ケトンを用い

た位置選択的

aza-Morita-BaylisHillman 反

応に関する理論的研究(＊学

209) 

日本化学会第 97

春季年会 

慶應義塾大学 

（港北区） 

2017/3 

210.  亀井優斗、長尾

芳大、川戸勇

士、濱島義孝、

山中正浩 

DTBM-BINAP モノオキシド

を用いたアリルアミドの不斉

ブロモ環化反応に関する理

論的研究(＊学 210) 

日本化学会第 97

春季年会 

慶應義塾大学 

（港北区） 

2017/3 

211.  倉澤香澄、山中

正浩 

金属ビスアミジン触媒を用い

たα-ケトエステルの不斉ビニ

ロガス向山アルドール反応

の開発(＊学 211) 

日本化学会第 97

春季年会 

慶應義塾大学 

（港北区） 

2017/3 

212.  岡直輝、市之瀬

篤、海津渓介、

山中正浩 

エナンチオスイッチングを発

現する α-ケトエステルの不斉

ヒドロホスホニル化反応(＊

学 212) 

日本化学会第 97

春季年会 

慶應義塾大学 

（港北区） 

2017/3 

213.  神作八起、鈴木

望、藤木道也、

山中正浩 

キラルビスアミジンとアキラ

ル色素で構成される水素結

合錯体の溶液中における円

偏光蛍光特性(＊学 213) 

日本化学会第 97

春季年会 

慶應義塾大学 

（港北区） 

2017/3 

214.  児玉智、山中正

浩、和田亨 

“6,6’-ジアミジノ-2,2’-ビピリジ

ンを配位子(＊学 210)とする

Ru(II)錯体の合成と酸化還

元挙動 

日本化学会第 97

春季年会 

慶應義塾大学 

（港北区） 

2017/3 

215.  高橋侑希、山中 柔軟な短鎖ペプチド部位を 日本化学会第 97 慶應義塾大学 2017/3 
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正浩 有する 2,2’-ビピリジン型不斉

配位子の開発 

春季年会 （港北区） 

216.  山本絵莉、山中

正浩 

リン酸-ボラン触媒を用いたα,

β-不飽和ケトンの 不斉 1,4-

還元反応における 3,3’-位置

換基効果 

日本化学会第 97

春季年会 

慶應義塾大学 

（港北区） 

2017/3 

217.  黒田智明、稲垣 

航、岡本育子、

通 元夫、花井 

亮、龔 洵 

中国産雲南省産 Ligularia 

oligonema における試料間の

成分の違い 

日本化学会第 97

春季年会 

慶應義塾大学 

（港北区） 

2017/3 

218.  小林怜莉、紅林

冴佳、鷲尾絢

子、増田有沙、

武内 涼、黒田

智明 

アミノマロノニトリルのベンジ

ル化によるフェニルアラニン

の合成研究 

日本化学会第 97

春季年会 

慶應義塾大学 

（港北区） 

2017/3 

219.  Koiwai, A.;  

Wada. T. 

Synthesis and Redox Property 

of a Dinuclear Ruthenium 

Complex with Biimidazol(＊

学 219) 

日本化学会第 97

春季年会 

慶應義塾大学 

（港北区） 

2017/3 

220.  Ando, T.;  

Wada. T. 

Water Oxidation Catalyzed 

by Ruthenium Complexes 

with a Bidentate Ligand 

Capable of Protonation and 

Deprotonation(＊学 220) 

日本化学会第 97

春季年会 

慶應義塾大学 

（港北区） 

2017/3 

221.  Kumagai, Y.;  

Wada. T. 

Synthesis and Redox Property 

of a Mono-nuclear Ruthenium 

Complex Containing an 

Intermolecular Hydrogen 

Bond(＊学 221) 

日本化学会第 97

春季年会 

慶應義塾大学 

（港北区） 

2017/3 

222.  Ojima, T.;  

Wada. T. 

Synthesis of 

bis(bipyridylphenyl)anthracen

e (bbpan) as a novel bridging 

ligand and redox properties of 

dinuclear ruthenium complex 

bridged by bbpan 

日本化学会第 97

春季年会 

慶應義塾大学 

（港北区） 

2017/3 

223.  Tanaka, E.; 

Wada. T. 

Proton reduction catalyzed by 

a platinum complex with 

1,4,7-triazacyclononane 

日本化学会第 97

春季年会 

慶應義塾大学 

（港北区） 

2017/3 

224.  Arima, H.; 

Wada. T. 

Oxygen reduction catalyzed 

by a dinuclear cobalt complex 

bridged by 

bis(terpyridyl)anthraquinone(

＊学 224) 

日本化学会第 97

春季年会 

慶應義塾大学 

（港北区） 

2017/3 
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225.  宮里裕二、今泉

航太、田中李叶

子、和田亨、松

下信之 

ピロリン酸イオンによって架

橋された二核 Fe(III)錯体の

合成 

日本化学会第 97

春季年会 

慶應義塾大学 

（港北区） 

2017/3 

226.  原 奈摘子・箕

浦真生 

9-トリプチシルメチル基を有

する N-ヘテロサイクリックカ

ルベンの合成と金属錯体へ

の応用 

日本化学会第 97

春季年会 

慶應義塾大学 

（港北区） 

2017/3 

227.  鈴木文陽・箕浦

真生 

かさ高い芳香族置換基を有

するリンおよびケイ素化合物

の合成と反応 

日本化学会第 97

春季年会 

慶應義塾大学 

（港北区） 

2017/3 

228.  西野龍平・箕浦

真生 

拡張トリプチシル基を立体保

護基としたアンチモン化合物

の合成 

日本化学会第 97

春季年会 

慶應義塾大学 

（港北区） 

2017/3 

229.  平野佑馬, 行本

万里子・箕浦真

生 

トリプチシル骨格を導入した

α水素を有するチオケトン類

の合成 

日本化学会第 97

春季年会 

慶應義塾大学 

（港北区） 

2017/3 

230.  小林 翔・箕浦

真生 

テトラフェニルテルルジカチ

オンを用いたヘキサアリール

テルルの合成と反応(＊学

230) 

日本化学会第 97

春季年会 

慶應義塾大学 

（港北区） 

2017/3 

231.  Yukimoto, M.; 

Minoura, M. 

Synthesis and Reaction of 

Reactive Silicon Species 

Bearing Triptycylmethyl 

Framework 

日本化学会第 97

春季年会 

慶應義塾大学 

（港北区） 

2017/3 

232.  篠澤美穂・行本

万里子・箕浦真

生 

9-トリプチシルメチル基と芳

香族置換基を導入したシラン

類の合成と反応 

日本化学会第 97

春季年会 

慶應義塾大学 

（港北区） 

2017/3 

233.  杉崎裕一、本山

寛大、枝元一之 

Ag(100)上に合成した VO 薄

膜の電子状態 

日本化学会第 97

春季年会 

慶應義塾大学 

（港北区） 

2017/3 

234.  田中李叶子，松

下信之 

Structural comparison of 

charge-transfer salts 

composed of alkyl viologen 

and iron complex 

日本化学会第 97

春季年会 

慶應義塾大学 

（港北区） 

2017/3 

235.  品川裕作，松下

信之 

ヒドロキシ基を含む有機アク

セプターとパラジウム錯体か

らなる電荷移動塩の発光特

性と結晶多形(＊学 235) 

日本化学会第 97

春季年会 

慶應義塾大学 

（港北区） 

2017/3 

236.  宮里裕二，今泉

航太，田中李叶

子，和田 亨，

松下信之 

ピロリン酸イオンによって架

橋された二核 Fe(III)錯体の

合成 

日本化学会第 97

春季年会 

慶應義塾大学 

（港北区） 

2017/3 

237.  三井伸也， Pd(II)マクロサイクル集積型 日本化学会第 97 慶應義塾大学 2017/3 
91



BURKE David，

田代省平，松下

信之，塩谷光彦 

多孔性結晶からなる異種ハ

ロゲン含有コア‐シェル結晶

の作成 

春季年会 （港北区） 

238.  Morimoto, M. Photomechanical 

Performance of Diarylethene 

Single Crystals 

（招待講演） 

日本化学会第 97

春季年会 

慶應義塾大学 

（港北区） 

2017/3 

239.  高須翔也・森本

正和・入江正浩 

蛍光性ジアリールエテンの光

反応量子収率に対する置換

基効果 

日本化学会第 97

春季年会 

慶應義塾大学 

（港北区） 

2017/3 

240.  藤浪紗栄・稲留

徹・高木祐太・

森本正和・入江

正浩 

親水性置換基を有する蛍光

性ジアリールエテンの合成 

日本化学会第 97

春季年会 

慶應義塾大学 

（港北区） 

2017/3 

241.  木下賢・上本健

太・碓井悠大・

片山哲郎・森本

正和・入江正

浩・玉井尚登 

CdSe ナノ粒子-ジアリールエ

テン誘導体ハイブリッド系の

励起子ダイナミクスと発光ス

イッチング 

日本化学会第 97

春季年会 

慶應義塾大学 

（港北区） 

2017/3 

242.  上本健太・木下

賢・片山哲郎・

森本正和・入江

正浩・玉井尚登 

ジアリールエテン誘導体を用

いた CdTe 量子ドットの蛍光

特性制御 

日本化学会第 97

春季年会 

慶應義塾大学 

（港北区） 

2017/3 

243.  高瀬一希・河﨑

佳奈・森本正

和・眞山博幸・

小島優子・横島

智・中村振一

郎・内田欣吾 

可逆的な光誘起結晶成長に

より超親水性表面を形成す

るジアリールエテンとその配

位子効果 

日本化学会第 97

春季年会 

慶應義塾大学 

（港北区） 

2017/3 

244.  藤田己・伊都将

司・宮坂博・竹

井敏・森本正

和・入江正浩 

蛍光性ジアリールエテンを用

いた超解像顕微鏡による高

分子固体内部のナノスケー

ル構造評価 

日本化学会第 97

春季年会 

慶應義塾大学 

（港北区） 

2017/3 

245.  安田直晃・瀬戸

浦健仁・伊都将

司・森本正和・

入江正浩・宮坂

博 

蛍光スイッチング分子をプロ

ーブとした蛍光相関分光 

日本化学会第 97

春季年会 

慶應義塾大学 

（港北区） 

2017/3 

246.  望月祐志, 藤本

真悠, 古明地勇

人, 井山剛志, 

飯島潤, 齊藤天

菜, 土居英男, 

フラグメント分子軌道法の計

算結果の自動解析と知識導

出（学 246） 

応用物理学会春

期年会 2017 

パシフィコ横浜 

（横浜市） 

2017/3 
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奥沢明, 牧村

健, 中西貴哉, 

福澤薫, 田中成

典 

247.  奥脇弘次, 土居

英男, 石川雄太

郎, 望月祐志, 

小沢拓, 泰岡顕

治 

フラグメント分子軌道計算に

基づくナノ・メソのマルチスケ

ールシミュレーションの展開

(＊学 247) 

応用物理学会春

期年会 2017 

パシフィコ横浜 

（横浜市） 

2017/3 

248.  川田修太郎, 望

月祐志, 袴田真

由, 藤田貴敏, 

星健夫 

ペプトイド類のフラグメント分

子軌道計算-その 3 

応用物理学会春

期年会 2017 

パシフィコ横浜 

（横浜市） 

2017/3 

249.  星健夫, 安部友

樹也, 大平健太

郎, 藤田貴敏, 

川田修太郎, 望

月祐志 

フラグメント分子軌道法を用

いたペプトイド系の励起子ダ

イナミクス計算 

応用物理学会春

期年会 2017 

パシフィコ横浜 

（横浜市） 

2017/3 

250.  望月祐志 ABINIT-MP の整備状況と最

近の応用事例(＊学 250) 

（依頼講演） 

FMO-DD コンソ

ーシアム全体会

議 

理化学研究所 

（横浜市） 

2017/3 

251.  松尾直也・

Sundaram 

Arulmozhiraja・

中野祥吾・伊藤

創平・高橋忠

伸・鈴木隆・池

田潔・Mark von 

Itzstein・常盤広

明 

計算化学およびバイオインフ

ォマティクスとの新規融合ア

プローチによる抗ウイルス薬

の合理的設計開発(＊学

251) 

日本薬学会第

137 年会 

東北大学 

（仙台市） 

2017/3 

252.  井川貴詞・村上

智成・福元豊・

高木晃・青山

浩・山本雄大・

常盤広明・赤井

周司 

ベンザインの (2+2) 付加環

化二量化反応とその配向制

御 

日本薬学会第

137 年会 

東北大学 

（仙台市） 

2017/3 

253.  山本雄大・

Sundaram 

Arulmozhiraja・

Vladimir 

Sladek・松尾直

也・村上智成・

福元豊・井川貴

多環式ベンザインによる 

(2+2) 付加環化反応はなぜ

進行するのか？ 

（優秀発表賞受賞） 

 

日本薬学会第

137 年会 

東北大学 

（仙台市） 

2017/3 
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詞・村上智成・

福元豊・高木

晃・青山浩・赤

井周司・常盤広

明 

254.  松尾直也・中野

祥吾・伊藤創

平・竹田誠・

Mark von 

Itzstein・常盤広

明 

第四次革新的手法を用いた

ウイルス糖タンパク質の理論

的解析および完全人工抗体

の設計開発(＊学 254) 

日本薬学会第

137 年会 

東北大学 

（仙台市） 

2017/3 

255.  Wada, T.; 

Nishimura, S.; 

Miyazato, Y. 

Mechanism of Water 

Oxidation Catalyzed by a 

Dinuclear Ruthenium 

Complex Bridged by 

Bis(terpyridyl)anthrace(＊学

255) 

2017 

International 

Conference on 

Artificial 

Photosynthesis 

(ICARP2017) 

立命館大学 

(京都市) 

2017/3 

256.  Minoura, M. Synthesis and Reaction of 

Novel Bulky Ligands for 

Stimuli-Responsive Main 

Group Element Compounds 

The 2nd 

International 

Symposium on 

Stimuli-responsiv

e Chemical 

Species for the 

Creation of 

Functional 

Molecules 

Hiroshima, 

(Japan) 

2017/3 

257.  Suzuki, N.;  

Matsuda, T.;  

Nagai, T.;  

Yamazaki, K.;  

Fujiki, M. 

The Intra-CH/π Interaction in 

Dibromo-9,9-dialkylfluorenes 

（招待講演） 

BIT’s 5th Annual 

Conference of 

AnalytiX 2017 

(AnalytiX-2017), 

Hilton Sea hawk 

(Fukuoka) 

2017/3 

258.  枝元一之、本山

寛大、杉崎裕

一、小澤健一 

Fe2P(10-10)の共鳴光電子分

光 

2016 年度量子ビ

ームサイエンスフ

ェスタ 

つくば国際会議

場 

（つくば市） 

2017/3 

259.  枝元一之 人工酸化物超薄膜の作成と

その電子状態解析(＊学

259) 

第 2 回マルチス

ケールサイエンス

研究会 

弘前大学 

（弘前市） 

2017/3 

260.  上谷幸治郎・岡

田拓巳・大山秀

子 

セルロースナノペーパーの熱

伝導特性(＊学 260) 

第 67 回日本木材

学会年次大会 

九州大学 

（福岡市） 

 

2017/3 

261.  大山秀子 非相溶系高分子界面におけ

る界面制御：Reactive 

Processing 

高分子学会 

主催 高分子同

友会 

高分子学会会

議室 

（中央区） 

2017/3 
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（招待講演） 

262.  望月祐志, 加藤

幸一郎 

ABINIT-MP プログラムの整

備状況、先導的な応用事

例、解析の自動化の紹介 

（依頼講演） 

産応協、CMSI、

ポスト京重点課

題５・６・７合同 

産官学連携シン

ポジウム 2017, 

ステーションコ

ンファレンス東

京 

（千代田区） 

 

2017/2 

263.  望月祐志 ABINIT-MP によるフラグメン

ト分子軌道計算の最近の応

用事例のご紹介～粗視化シ

ミュレーションとの連携、機械

学習による解析など(＊学

263) 

（依頼講演） 

健康"いきいき"

羅針盤 人材育

成セミナー 

兵庫県立大学 

（神戸市） 

2017/1 

264.  秋元麻友美・松

尾直也・中野祥

吾・伊藤創平・

常盤広明 

新規アミノ酸配列解析手法を

用いた A 型インフルエンザウ

イルスの糖タンパク質 HA の

分類、変異および配列予測

(＊学 264) 

6th Negative 

Strand 

Virus-Japan 

Symposium 

ラグナガーデン

ホテル 

（宜野湾市） 

2017/1 

265.  常盤広明 高精度第一原理計算および

バイオインフォマティクス手

法を基盤とした計算ウイルス

学の可能性 

6th Negative 

Strand 

Virus-Japan 

Symposium 

ラグナガーデン

ホテル 

（宜野湾市） 

2017/1 

266.  松尾直也・中野

祥吾・伊藤創

平・竹田誠・常

盤広明 

新規アミノ酸配列解析手法を

用いたモルビリウイルスの宿

主特異性の理論的解析 

6th Negative 

Strand 

Virus-Japan 

Symposium 

ラグナガーデン

ホテル 

（宜野湾市） 

2017/1 

267.  岡田拓巳・上谷

幸治郎・大山秀

子 

ナノセルロースの配向制御

による異方性伝熱シートの

創出 

(優秀ポスター賞受賞) 

繊維学会 関東

支部 平成 28 年

度研究交流会 

東京大学 

（文京区） 

2017/1 

268.  上谷幸治郎・岡

田拓巳・大山秀

子 

ナノセルロース集積体の熱

エネルギー伝導特性(＊学

268) 

(優秀ポスター賞受賞) 

第 12 回バイオマ

ス科学会議 

東京大学 

（文京区） 

2017/1 

269. Ｙ Hoshi, T.; 

Imachi, H.; 

Fujita, T.; 

Kawada, S.; 

Mochizuki, Y. 

Exciton dynamics simulation 

based on the fragment 

molecular orbital method 

ポスト「京」重点

課題７シンポジウ

ム 

東京大学 

（柏市） 

2016/12 

270.  奥脇弘次, 望月

祐志, 小沢拓, 

土居英男, 泰岡

顕治 

フラグメント分子軌道計算に

基づく粗視化シミュレーション

の有効パラメータ算定の展

開(＊学 270) 

高分子基礎物性

研究会・高分子

計算機科学研究

会・高分子ナノテ

東京農工大学 

（小金井市） 

2016/12 
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クノロジー研究会 

合同討論会 

271.  石川雄太郎, 奥

脇弘次, 川田将

司, 川田修太

郎, 土居英男, 

望月祐志 

タイヤゴム素材に関するマル

チスケールシミュレーション

の試み(＊学 271) 

高分子基礎物性

研究会・高分子

計算機科学研究

会・高分子ナノテ

クノロジー研究会 

合同討論会 

東京農工大学 

（小金井市） 

2016/12 

272.  Okuwaki, K.; 

Doi, H.; 

Mochizuki, Y.; 

Ozawa, T.; 

Yasuoka, K. 

Fragment Molecular 

Orbital-based Parameterizing 

Procedure for Dissipative 

Partcile Dynamics 

Simulations(＊学 272)  

11th SPSJ 

International 

Polymer 

Conference 

(IPC2016) 

Fukuoka, 

(Japan) 

2016/12 

273.  Doi, H.; 

Okuwaki, K.; 

Mochizuki, Y.; 

Ozawa,T.; 

Yasuoka, K. 

Dissipative Particle Dynamics 

Simulations for Lipid 

Membrane using Fragment 

molecular orbital-based 

Effective Parameters(＊学

273) 

11th SPSJ 

International 

Polymer 

Conference 

(IPC2016) 

Fukuoka, 

(Japan) 

2016/12 

274. Ｙ

Ｙ

Ｙ 

常盤広明 産業応用酵素を最新の計算

科学で設計・制御する(＊学

274) 

（招待講演） 

ST-ERATO 浅野

酵素活性分子プ

ロジェクトの研究

成果報告会『酵

素活性分子研究

からの新潮流』 

建設会館 

（中央区） 

2016/12 

275.  中野克洋、磯瑞

希、長澤和夫、

山中正浩 

グアニジン-ビスチオウレア触

媒を用いた不斉

Friedel-Crafts 反応に関する

理論的研究(＊学 275) 

（優秀ポスター賞） 

第 9 回有機触媒

シンポジウム 

名古屋大学 

（名古屋市） 

2016/12 

276.  山本絵莉、山中

正浩 

カルボン酸-チオウレア触媒

による無置換トリプタミンの

不斉 Pictet-Spenger 反応の

理論的研究(＊学 276) 

第 9 回有機触媒

シンポジウム 

名古屋大学 

（名古屋市） 

2016/12 

277.  亀井優斗、長尾

芳大、川戸勇

士、濱島義隆、

山中正浩 

DFT Study of 

DTBM-BINAP-monoxide 

Catalyzed Asymmetric 

Bromocyclization(＊学 277) 

第 9 回有機触媒

シンポジウム 

名古屋大学 

（名古屋市） 

2016/12 

278.  行本万里子・箕

浦真生 

トリプチシル骨格を活用した

高反応性ケイ素化学種の合

成 

第 43 回有機典型

元素化学討論会 

仙台市民会館

(仙台市) 

2016/12 

279.  鈴木文陽・箕浦

真生 

かさ高い動的立体保護基の

合成と反応 

第 43 回有機典型

元素化学討論会 

仙台市民会館

(仙台市) 

2016/12 
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280.  原奈摘子・箕浦

真生 

9-トリプチシルメチル基を有

するかさ高い N-ヘテロサイク

リックカルベンの合成と反応 

第 43 回有機典型

元素化学討論会 

仙台市民会館

(仙台市) 

2016/12 

281.  篠澤美穂・行本

万里子・箕浦真

生 

トリプチシルメチル基を有す

るシリレンの捕捉反応 

第 43 回有機典型

元素化学討論会 

仙台市民会館

(仙台市) 

2016/12 

282.  行本万里子・箕

浦真生 

トリプチシル基を活用したエ

ンスルフェン酸の単離と互変

異性化: PSA から LF への異

性化の実験的観測 

第 43 回有機典型

元素化学討論会 

仙台市民会館

(仙台市) 

2016/12 

283.  小林翔・箕浦真

生 

四角錐構造を有する 4 価超

原子価有機テルル化合物の

探索合成(＊学 283) 

第 43 回有機典型

元素化学討論会 

仙台市民会館

(仙台市) 

2016/12 

284.  Yukimoto, M; 

Minoura, M. 

Synthesis of Stimuli-

responsive Sulfur Species 

Utilizing Triptycylmethyl 

Framework 

The 4th 

International 

Symposium for 

Young Chemists 

on 

Stimuli-responsiv

e Chemical 

Species for the 

Creation of 

Functional 

Molecules 

Osaka,  

(Japan) 

2016/12 

285.  Matsuo, N.,  

Arulmozhiraja, 

S.,  

Nakano, S.,  

Ito S.,  

Takahashi, T.,  

Suzuki, T.,  

Ikeda, K.,  

von Itzstein, M.,  

Tokiwa, H. 

Rational drug design of 

anti-human parainfluenza 

virus compounds using a 

novel in silico approach 

combining quantum 

chemistry and bioinformatics 

Sialoglyco 2016, Santa Barbara, 

(USA) 

2016/11 

286.  Matsuda, R., 

Matuo N., 

Yamamoto, Y., 

Ishikawa, Y., 

Arulmozhiraja, 

S., Sladek, V., 

Nakano, S., Ito, 

S., Shimano, H., 

Tokiwa, H. 

Construction of a novel cell 

membrane model based on 

the first-principles 

calculations and its 

application to chemical 

biology 

The 3rd 

International 

Conference on 

Pharma-Food 

Shizuoka,  

(Japan) 

2016/11 
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287.  Yamamoto, Y.,  

Nakano, Y.,  

Matsuo, N.,  

Ishitsubo, E.,  

Hayamizu, K.,  

Han L., 

Tsuji, T.,  

Nakano, T.,  

Ito S.,  

Watanabe, Y.,  

Yamada, S.,  

Tokiwa, H. 

Theoretical Interaction 

Analysis of Free Fatty Acid 

Receptors with ω-3/ω-6 FFAs 

The 3rd 

International 

Conference on 

Pharma-Food 

Shizuoka,  

(Japan) 

2016/11 

288.  Matsuo, N.,  

Arulmozhiraja, 

S.,  

Nakano, S.,  

Ito, S.  

Tokiwa, H. 

Quantum mechanical studies 

of the sugar chains of 

glycoproteins 

2016 SOCIETY 

for Glycobiology 

(SFG) ANNUAL 

MEETING 

New Orleans, 

(USA) 

2016/11 

289.  井川貴詞・村上

智成・福元豊・

高木晃・青山

浩・山本雄大・

常盤広明・赤井

周司 

ベンザインの[2+2]環化付加

反応による新規らせん分子

の合成 

第 110 回有機合

成シンポジウム

2016【秋】 

早稲田大学（新

宿区） 

2016/11 

290.  岡直輝、市之瀬

篤、山中正浩 

エナンチオスイッチングを発

現する α-ケトエステルの不斉

ヒドロホスホニル化反応(＊

学 290) 

第 110 回有機合

成シンポジウム

2016【秋】 

早稲田大学（新

宿区） 

2016/11 

291.  倉澤香澄、山中

正浩 

Cu(II)-ビスアミジン触媒を用

いた α-ケトエステルの不斉ビ

ニロガス向山アルドール反応

の開発(＊学 291) 

第 110 回有機合

成シンポジウム

2016【秋】 

早稲田大学（新

宿区） 

2016/11 

292.  野本拓実、山中

正浩 

キラル Ag(I)-ビスアミジン触

媒を用いたインドールとα-置

換-β-ニトロアクリレートの不

斉 Friedel-Crafts アルキル化

反応の開発(＊学 292) 

第 72 回有機合成

化学協会関東支

部シンポジウム 

新潟薬科大学 

（新潟市） 

2016/11 

293.  宮部寛志・鈴木

望 

キャピラリー電気泳動による

分子間相互作用および界面

透過の速度解析(＊学 293) 

新アミノ酸分析研

究会第 6 回学術

講演会 

東京大学 

（文京区） 

2016/11 

294.  宮部寛志・鈴木

望 

キャピラリー電気泳動による

分子間相互作用および界面

透過の速度解析のためのモ

第 36 回キャピラ

リー電気泳動シ

ンポジウム 

徳島大学 

（徳島市） 

2016/11 
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ーメント理論(＊学 294) 

295.  山中正浩 選択的なモノづくりの起源を

探る！：立体制御機構の理

論計算(＊学 295) 

第 6 回 CSJ 化学

フェスタ 

タワーホール船

堀 

（江戸川区） 

2016/11 

296.  児玉智、山中正

浩、和田亨 

6,6’-アミジノ-2,2’-ビピリジン

を配位子とする新規 Ru(II)錯

体の合成と酸化還元特性 

第 6 回 CSJ 化学

フェスタ 

タワーホール船

堀 

（江戸川区） 

2016/11 

297.  神作八起、森本

正和、山中正浩 

超分子型キラルビスアミジン

錯体の蛍光特性(＊学 297) 

第 6 回 CSJ 化学

フェスタ 

タワーホール船

堀 

（江戸川区） 

2016/11 

298.  和田佳奈子・桑

名祐里・鈴川直

幸・柏葉 崇・箕

浦真生・山本陽

介 

新規スフェランドを用いた超

原子価テルル化合物の合成 

第 6 回 CSJ 化学

フェスタ 2016 

タワーホール船

堀 

（江戸川区） 

2016/11 

299.  行本万里子・箕

浦真生 

トリプチシルメチル骨格を活

用した新規立体保護基の合

成と反応 

第 6 回 CSJ 化学

フェスタ 2016 

タワーホール船

堀 

（江戸川区） 

2016/11 

300.  鈴木文陽・箕浦

真生 

9-トリプチシル基を遠隔位に

有する芳香族置換基の合成

と反応 

第 6 回 CSJ 化学

フェスタ 2016 

タワーホール船

堀 

（江戸川区） 

2016/11 

301.  小林 翔・箕浦

真生 

6 価超原子価有機ハロテル

ル化合物の合成と構造およ

び脱ハロゲン化反応(＊学

301) 

第 6 回 CSJ 化学

フェスタ 2016 

タワーホール船

堀 

（江戸川区） 

2016/11 

302.  加藤 茜，松下

信之 

テトラシアニド白金(II)錯体と

ジプロピルビオロゲンからな

る電荷移動塩の発光相変化

と結晶構造(＊学 302) 

第 6 回 CSJ 化学

フェスタ 2016 

タワーホール船

堀 

（江戸川区） 

2016/11 

303.  品川裕作，松下

信之 

テトラシアニドパラジウム錯

体と有機アクセプターカチオ

ンからなる電荷移動塩の結

晶構造と発光ベイポクロミズ

ム(＊学 303) 

第 6 回 CSJ 化学

フェスタ 2016 

タワーホール船

堀 

（江戸川区） 

2016/11 

304.  中込湧士郎・井

上翔太・小林健

二・三井正明 

新規な(D-)5-Ph-A 型色素を

用いた色素増感太陽電池の

作製と特性評価 

第 6 回 CSJ 化学

フェスタ 2016 

タワーホール船

堀 

（江戸川区） 

2016/11 

305.  斎藤 祐太・三

井正明 

CH3NH3PbI3ペロブスカイト層

の高空間分解能発光イメー

ジング 

第 6 回 CSJ 化学

フェスタ 2016 

タワーホール船

堀 

（江戸川区） 

2016/11 

306.  森京介・三井正

明 

レーザー走査光電流-発光顕

微計測による色素増感太陽

電池の光電変換過程の不均

第 6 回 CSJ 化学

フェスタ 2016 

タワーホール船

堀 

（江戸川区） 

2016/11 
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一性の解明 

307.  杉崎裕一、本山

寛大、枝元一之 

Ag(100)上におけるバナジウ

ム酸化物薄膜の合成 

第 36 回表面科学

学術講演会 

名古屋国際会

議場  

（名古屋市） 

2016/11 

308.  本山寛大、杉崎

裕一、枝元一之 

Fe2P(10-10)の AES、LEED、

PES による解析 

第 36 回表面科学

学術講演会 

名古屋国際会

議場  

（名古屋市） 

2016/11 

309.  田中李叶子，小

中 尚，佐々木

明登，岡澤 

厚，小島憲道，

松下信之 

ビピリジン骨格を有する有機

アクセプター分子と鉄錯体電

子ドナーからなるベイポクロ

ミック電荷移動塩における構

造未知相の粉末 X 線構造解

析 

日本結晶学会平

成 28 年度年会 

茨城県立県民

文化センター

（水戸市） 

2016/11 

310.  加藤 茜，松下

信之 

ジアルキルビオロゲンとテト

ラシアニド白金錯体からなる

電荷移動塩の結晶構造と発

光特性(＊学 310) 

日本結晶学会平

成 28 年度年会 

茨城県立県民

文化センター

（水戸市） 

2016/11 

311.  品川裕作，松下

信之 

テトラシアニドパラジウム錯

体と有機アクセプターからな

る発光性電荷移動塩の結晶

構造とベイポクロミズム(＊学

311) 

日本結晶学会平

成 28 年度年会 

茨城県立県民

文化センター

（水戸市） 

2016/11 

312.  Morimoto, M.; 

Kashihara, R.; 

Mutoh, K.; 

Kobayashi, Y.; 

Abe, J.; Sotome, 

H.; Ito, S.; 

Miyasaka, H.; 

Irie, M. 

Turn-on mode fluorescence 

photoswitching of 

diarylethene single crystals 

International 

Symposium on 

Photochromism 

2016 (ISOP 2016) 

Shanghai, 

(China) 

2016/11 

313.  Hatano, E.; 

Morimoto, M.; 

Hyodo, K.; 

Yasuda, N.; 

Yokojima, S.; 

Nakamura, S.; 

Yasuda, N.; 

Uchida, K. 

Photosalient Phenomena of 

Diarylethene Thin Crystals 

with Two Conformers in the 

Crystal Lattice 

International 

Symposium on 

Photochromism 

2016 (ISOP 2016) 

Shanghai, 

(China) 

2016/11 

314.  Nishimura, R.; 

Fujinaga, N.; 

Kojima, Y.; 

Yamamoto, K.; 

Tsujioka, T.; 

Photoinduced topographical 

changes on microcrystalline 

surfaces of diarylethene 

International 

Symposium on 

Photochromism 

2016 (ISOP 2016) 

Shanghai, 

(China) 

2016/11 
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Morimoto, M.; 

Yokojima, S.; 

Nakamura, S.; 

Uchida, K. 

315.  中村裕介、大山

秀子 

水崩壊性ポリ乳酸モノリスの

高次構造と加水分解速度に

与える影響(＊学 315) 

第 25 回ポリマー

材料フォーラム  

名古屋国際会

議場 

（名古屋市） 

 

2016/11 

316.  岡田拓巳・上谷

幸治郎・大山秀

子 

透明性・伝熱性を両立させる

ナノセルロースシートの創出 

第 25 回ポリマー

材料フォーラム  

名古屋国際会

議場 

（名古屋市） 

 

2016/11 

317.  岡田拓巳・上谷

幸治郎・大山秀

子 

ホヤからつくる透明・伝熱ナ

ノセルロースシート 

第 37 回日本熱物

性シンポジウム 

岡山国際交流

センター 

（岡山市） 

2016/11 

318.  三井正明・森京

介 

光電流-発光顕微計測による

色素増感太陽電池の光電変

換過程の不均一性の解明 

第 35 回固体・表

面光化学討論会 

室蘭工業大学 2016/11 

319.  水上俊成・高倉

泰・井上翔太・

小林健二・三井

正明 

D-π-A-π-D 四重極子色素の

単一分子分光 : 発光特性

に対する固体環境効果 

（優秀ポスター賞受賞） 

第 35 回固体・表

面光化学討論会 

室蘭工業大学 2016/11 

320.  斎藤祐太・三井

正明 

CH3NH3PbI3 を基盤としたヘ

テロ層構造の発光顕微分光 

（優秀ポスター賞受賞） 

第 35 回固体・表

面光化学討論会 

室蘭工業大学 2016/11 

321.  中込湧士郎・井

上翔太・小林健

二・三井正明 

(D-π)5-Ph-A 構造を有する新

規増感色素を用いた色素増

感太陽電池 

第 35 回固体・表

面光化学討論会 

室蘭工業大学 2016/11 

322. Y 望月祐志 膜・電極複合体に関するマ

ルチスケールシミュレーショ

ン(＊学 322) 

（依頼講演） 

ポスト「京」重点

課題６シンポジウ

ム 

東京大学 

（文京区） 

2016/10 

323.  望月祐志 ABINIT-MP プログラムのも

のづくり分野での利用(＊学

323) 

（依頼講演） 

Vinas ユーザー会

議 2016, 

東京コンファレ

ンスセンター・

品川 

（港区） 

2016/10 

324.  黒田智明、柴山

千絵美、井上恭

輔、岡本育子、

通 元夫、齋藤

義紀、花井 

亮、龔 洵 

中国四川省および重慶市産

Ligualria fischeri の成分系

列 

第 60 回香料テル

ペンおよび精油

化学に関する討

論会 

東京農業大学 

（網走市） 

2016/10 

325.  花井 亮、田邊 中国雲南省香格里拉県産の 第 60 回香料テル 東京農業大学 2016/10 
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沙也子、青山奈

央、岡本育子、

通 元夫、張 

寧寧、龔 洵、

黒田智明 

２つの Ligualria 雑種の化学

成分” 

ペンおよび精油

化学に関する討

論会 

（網走市） 

326.  岡本育子、谷口

瑞穂、花井 

亮、中島勝幸、

龔 洵、黒田智

明、通 元夫 

中国産 Ligualria liatroides の

新規化学成分 

第 60 回香料テル

ペンおよび精油

化学に関する討

論会 

東京農業大学 

（網走市） 

2016/10 

327.  福島裕貴、池上

大輔、黒田智明 

-ホルミルアリルシランの水

中分子内反応による-メチレ

ン--ラクトンの合成研究 

第 60 回香料テル

ペンおよび精油

化学に関する討

論会 

東京農業大学 

（網走市） 

2016/10 

328.  中島勝幸、速水

智加、小野弘

嗣、岡本育子、

龔 洵、黒田智

明、花井 亮、

通 元夫 

中国産Ligualria virgaureaの

新規化学成分と多様性（５） 

第 60 回香料テル

ペンおよび精油

化学に関する討

論会 

東京農業大学 

（網走市） 

2016/10 

329.  齋藤義紀・岡本

育子、松尾洋

介、田中 隆、

黒田智明、龔 

洵 

中国雲南省産 Ligualria 

lankongensis より得られた含

塩素ビサボラン型セスキテル

ペン 

第 60 回香料テル

ペンおよび精油

化学に関する討

論会 

東京農業大学 

（網走市） 

2016/10 

330.  岡田拓巳・上谷

幸治郎・大山秀

子 

バクテリアセルロースの配向

制御による物性変化(＊学

330) 

プラスチック成形

加工学会第 24 回

秋季大会 成形

加工シンポジ

ア’16 

仙台国際センタ

ー（仙台市） 

2016/10 

331.  中村裕介、大山

秀子 

水崩壊性ポリ乳酸ブレンドモ

ノリスの構造と加水分解速度

(＊学 331) 

（ポスター発表） 

プラスチック成形

加工学会第 24 回

秋季大会 成形

加工シンポジ

ア’16 

仙台国際センタ

ー（仙台市） 

2016/10 

332.  中村裕介、大山

秀子 

水崩壊性ポリ乳酸ブレンドモ

ノリスの構造と加水分解速度

(＊学 332) 

（口頭発表） 

プラスチック成形

加工学会第 24 回

秋季大会 成形

加工シンポジ

ア’16 

仙台国際センタ

ー（仙台市） 

2016/10 

333.  奥脇弘次, 望月

祐志, 小沢拓, 

大畠広介, 土居

フラグメント分子軌道計算に

基づく粗視化シミュレーション

の有効パラメータ算定の展

応用物理学会秋

期年会 2016 

朱鷺メッセ 

（新潟市） 

2016/9 
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英男, 石川雄太

郎, 川田修太

郎, 泰岡顕治 

開(＊学 333) 

334.  土居英男, 奥脇

弘次, 望月祐

志, 小沢拓, 泰

岡顕治 

フラグメント分子軌道計算に

基づく有効パラメータを用い

る脂質膜の粗視化シミュレー

ション(＊学 334) 

応用物理学会秋

期年会 2016 

朱鷺メッセ 

（新潟市） 

2016/9 

335.  望月祐志, 藤本

真悠, 古明地勇

人, 飯島潤, 齊

藤天菜, 土居英

男, 奥沢明, 牧

村健, 中西貴

哉, 福澤薫, 田

中成典 

機械学習を援用した

Ubiquitin のアミノ酸残基間

の相互作用解析(＊学 335) 

応用物理学会秋

期年会 2016 

朱鷺メッセ 

（新潟市） 

2016/9 

336.  石川雄太郎, 奥

脇弘次, 川田修

太郎, 土居英

男, 望月祐志 

タイヤ素材に関する計算化

学的研究の試み(＊学 336) 

応用物理学会秋

期年会 2016 

朱鷺メッセ 

（新潟市） 

2016/9 

337.  川田修太郎, 望

月祐志, 袴田真

由, 藤田貴敏, 

星健夫 

ペプトイド類のフラグメント分

子軌道計算-その 2 

応用物理学会秋

期年会 2016 

朱鷺メッセ 

（新潟市） 

2016/9 

338.  Matsuo, N., 

Arulmozhiraja, 

S., Nakano, S., 

Ito, S., 

Takahashi, T., 

Suzuki, T., 

Ikeda, K., von 

Itzstein, M., 

Tokiwa, H. 

Rational drug design of 

antiviral compounds using a 

novel in silico approach 

combining computational 

chemistry and bioinformatics 

The 15th Awaji 

International 

Forum on 

Infection and 

Immunity, 

Kobe, 

 (Japan) 

2016/9 

339.  松田留理子・山

本雄大・石川雄

規・Sundaram 

Arulmozhiraja・

Vladimir 

Sladek・松尾直

也・中野祥吾・

伊藤創平・島野

仁・常盤広明 

脂肪酸の質の違いに着目し

た画期的創薬のための全電

子計算に基づく新規細胞膜

モデルの構築(＊学 339) 

第 60 回日本薬学

会関東支部 

東京大学 

（文京区） 

2016/9 

340.  Sundaram 

Arulmozhiraja・

Comparative binding analysis 

of dipeptidase with 

第 60 回日本薬学

会関東支部 

東京大学 

（文京区） 

2016/9 
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松尾直也・岡崎

誠司・島野仁・

常盤広明 

antidiabetic drugs - A 

fragment molecular orbital 

quantum mechanical study(＊

学 340) 

341.  松尾直也・

Vladimir 

Sladek・

Sundaram 

Arulmozhiraja・

岡崎誠司・中野

祥吾・伊藤創

平・武井健太・

中川嘉・島野

仁・常盤広明 

共役因子を含む PPARs/アゴ

ニスト複合体の理論的解析

(＊学 341) 

（優秀発表賞受賞） 

第 60 回日本薬学

会関東支部 

東京大学 

（文京区） 

2016/9 

342.  高木晃・井川貴

詞・清水和則・

後藤雅彦・常盤

広明・赤井周司 

Copper-catalyzed 

regioselective 

three-component coupling 

reactions of borylbenzynes 

第 63 回有機金属

化学討論会 

早稲田大学 

（新宿区） 

2016/9 

343.  Kuroda, C; 

Tanabe, S.; 

Aoyama, N.; 

Suzuki, Y.; 

Yamada, H.; 

Nagano, H.; 

Hanai, R.; 

Okamoto, Y.; 

Tori, M.; Gong, 

X.; Saito, Y. 

Chemical constituents of 

hybrids between Ligularia 

duciformis/Ligularia 

nelumbifolia and other 

Ligularia species 

International 

Symposium on 

Natural Products 

for the Future 

2016 

Tokushima 

(Japan) 

2016/9 

344.  Saito, Y.; 

Takashima, Y.; 

Ichihara, M.; 

Okamoto, Y.; 

Gong, X.; Hanai, 

R.; Kuroda, C; 

Tori, M. 

Chemical constituents of 

hybrids of Ligularia 

cyathiceps and Ligularia 

lamarum/Ligularia 

subspicata collected in China 

International 

Symposium on 

Natural Products 

for the Future 

2016 

Tokushima 

(Japan) 

2016/9 

345.  Yaoita, Y.; 

Okamoto, Y.; 

Hanai, R.; 

Aoyama, N.; 

Gong, X.; 

Kuroda, C 

Chemical constituents 

Ligularia liatroides collected 

in China 

International 

Symposium on 

Natural Products 

for the Future 

2016 

Tokushima 

(Japan) 

2016/9 

346.  齋藤義紀、谷口

瑞穂、佐々木陽

中国四川省産 Ligularia 

brassicoides および Ligularia 

第 58 回天然有機

化合物討論会 

東北大学（仙台

市） 

2016/9 
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子、三浦 唯、

岡本育子、中島

勝幸、大崎愛

弓、永野 肇、

八百板康範、龔 

洵、花井 亮、

黒田智明、通 

元夫 

liatroides の化学成分と塩基

配列 

347.  加藤隆大、廣田

洋、黒田智明、

大崎愛弓 

Ligularia cymburifera の成

分探索 

日本生薬学会第

63 回年会 

富山国際会議

場 

（富山市） 

2016/9 

348.  Wada, T.;  

Miyazato, Y. 

Influence of Bridging Ligands 

on Oxygen Reduction 

Catalyzed by Dinucelar 

Cobalt Complexes(＊学 348) 

錯体化学会第 66

回討論会 

福岡大学 

（城南市） 

2016/9 

349.  三島かなえ、和

田亨 

ビス（ターピリジル）アントラセ

ンを有する非対称二核ルテ

ニウム錯体の合成 

錯体化学会第 66

回討論会 

福岡大学 

（城南市） 

2016/9 

350.  安藤智広、和田

亨 

トリアゾール骨格を含む配位

子を有するルテニウム錯体

のプロトン共役酸化還元反

応(＊学 350) 

錯体化学会第 66

回討論会 

福岡大学 

（城南市） 

2016/9 

351.  田中李叶子，小

中尚，佐々木明

登，岡澤厚，小

島憲道，松下信

之 

ベイポクロミック鉄錯体電荷

移動塩の粉末 X 線構造解析

による結晶構造解明 

錯体化学会第 66

回討論会 

福岡大学 

（城南市） 

2016/9 

352.  加藤茜，松下信

之 

ブチルビオロゲンとテトラシ

アニド白金錯体からなる塩の

結晶構造と発光特性 

錯体化学会第 66

回討論会 

福岡大学 

（城南市） 

2016/9 

353.  品川裕作，松下

信之 

テトラシアニドパラジウム錯

体電荷移動塩の結晶構造と

発光ベイポクロミズム(＊学

353) 

錯体化学会第 66

回討論会 

福岡大学 

（城南市） 

2016/9 

354.  田中李叶子，池

本一人，坂本裕

紀，中村振一

郎，松下信之 

ピロロキノリンキノンナトリウ

ム塩の配位構造の比較 

錯体化学会第 66

回討論会 

福岡大学 

（城南市） 

2016/9 

355.  宮里裕二，猪股

航也，田中李叶

子，和田亨，松

下信之 

ピロリン酸イオンを多核化コ

ンポーネントとする二核金属

錯体の合成 

錯体化学会第 66

回討論会 

福岡大学 

（城南市） 

2016/9 

356.  宮部寛志・鈴木 モーメント解析－アフィニティ 第 10 回バイオ関 石川県立音楽 2016/9 
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望 キャピラリー電気泳動法によ

る分子間相互作用の速度解

析(＊学 356) 

連化学シンポジ

ウム 

堂 

（金沢市） 

357.  宮部寛志・鈴木

望 

アフィニティキャピラリー電気

泳動法による分子間相互作

用の速度解析のためのモー

メント解析理論(＊学 357) 

日本分析化学会

第 65 年会 

北海道大学（札

幌市） 

2016/9 

358.  宮部寛志・鈴木

望・島崎裕紀・

高橋遼平・永野

優美子 

モーメント解析－クロマトグラ

フィックキャピラリー電気泳動

（MA-CCE）法による界面活

性剤ミセル－バルク溶媒間

界面における溶質透過の速

度解析(＊学 358) 

日本分析化学会

第 65 年会 

北海道大学（札

幌市） 

2016/9 

359.  原奈摘子・箕浦

真生 

かさ高い置換基を有するチ

オおよびセレノウレア類の合

成 

第 27 回基礎有機

化学討論会 

広島国際会議

場 

（広島市） 

2016/9 

360.  篠澤美穂・行本

万里子・箕浦真

生 

トリプチシルメチル基を有す

るケイ素化合物の合成と反

応 

第 27 回基礎有機

化学討論会 

広島国際会議

場 

（広島市） 

2016/9 

361.  林容靖・箕浦真

生 

9-トリプチシルメチル基を複

数有するスズ化合物の合成 

第 27 回基礎有機

化学討論会 

広島国際会議

場 

（広島市） 

2016/9 

362.  行本万里子・箕

浦真生 

9-トリプチシルメチル基を用

いた含硫黄高反応性化学種

の速度論的安定化 

第 27 回基礎有機

化学討論会 

広島国際会議

場 

（広島市） 

2016/9 

363.  鈴木文陽・箕浦

真生 

複数の 9-トリプチシルメチル

基を有する芳香族置換基の

合成と反応 

第 27 回基礎有機

化学討論会 

広島国際会議

場 

（広島市） 

2016/9 

364.  Suzuki, N.;  

Wang, Y.;  

Elvati, P.;  

Qu, Z.-B.;  

Kim, K.;  

Jiang, S.;  

Baumeister, E.;  

Lee, J.;  

Yeom, B.;  

Bahng, J. H.;  

Lee, J.;  

Violi, A.;  

Kotov, N. A. 

Chiral Graphene Quantum 

Dots 

（招待講演） 

Energy Materials 

Nanotechnology 

(EMN) Meeting 

on Photonics, oral 

presentation 

Barcelona,  

(Spain) 

2016/9 

365.  Edamoto. K. Epitaxial growth of titanium 

and vanadium oxide thin 

Energy Materials 

Nanotechnology 

Budapest, 

(Hungary) 

2016/9 
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films on Ag surfaces(＊学

365) 

（招待講演） 

Meeting on 

Epitaxy 

366.  田中李叶子，岡

澤厚，小島憲

道，松下信之 

ビピリジン骨格を有する有機

アクセプターと鉄錯体ドナー

からなる電荷移動塩におけ

る固相合成相の結晶構造 

第 25 回有機結晶

シンポジウム 

京都大学 

（京都市） 

2016/9 

367.  加藤 茜，松下

信之 

プロピルビオロゲンとテトラシ

アニド白金(II)錯体からなる

電荷移動塩における水分子

の取り込み・放出による結晶

相変化(＊学 367) 

第 25 回有機結晶

シンポジウム 

京都大学 

（京都市） 

2016/9 

368.  品川裕作，松下

信之 

テトラシアニドパラジウム錯

体と有機アクセプターから成

る電荷移動塩の結晶構造と

発光ベイポクロミズム(＊学

368) 

第 25 回有機結晶

シンポジウム 

京都大学 

（京都市） 

2016/9 

369.  波多野絵里・森

本正和・兵藤憲

吾・安田伸広・

横島智・中村振

一郎・内田欣吾 

Photosalient Effect if a 

Diarylethene Having 

Perfluorocyclohexene Ring 

第 25 回有機結晶

シンポジウム 

京都大学 

（京都市） 

2016/9 

370.  高瀬一希・森本

正和・小島優

子・眞山博幸・

横島智・中村振

一郎・内田欣吾 

光照射により超親水性表面

を形成するジアリールエテン

誘導体の分子構造と結晶性 

第 25 回有機結晶

シンポジウム 

京都大学 

（京都市） 

2016/9 

371.  波多野絵里・森

本正和・安田伸

広・横島智・中

村振一郎・内田

欣吾 

ペルフルフルオロシクロヘキ

セン環を有するジアリールエ

テンの結晶状態での光応答

性挙動 

2016 年光化学討

論会 

東京大学 

（目黒区） 

2016/9 

372.  片山哲郎・木下

賢・上本健太・

奥畑智貴・森本

正和・入江正

浩・玉井尚登 

半導体ナノ粒子系-フォトクロ

ミック分子における発光状態

の光スイッチング機構解明 

2016 年光化学討

論会 

東京大学 

（目黒区） 

2016/9 

373.  樫原遼太・森本

正和・武藤克

也・小林洋一・

阿部二朗・五月

女光・伊都将

司・宮坂博・入

蛍光性ジアリールエテン単結

晶のフォトクロミズム 

2016 年光化学討

論会 

東京大学 

（目黒区） 

2016/9 
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江正浩 

374.  Mitsuishi, M.; 

Setoura, K.; Ito, 

S.; Miyasaka, H.; 

Morimoto, M.; 

Irie, M. 

Photo-switching of optical 

trapping force by exploiting 

photochromic reaction 

2016 年光化学討

論会 

東京大学 

（目黒区） 

2016/9 

375.  木下賢・上本健

太・碓井悠大・

片山哲郎・横山

泰・森本正和・

入江正浩・玉井

尚登 

ジアリールエテン誘導体によ

る半導体ナノ粒子の蛍光ス

イッチング 

2016 年光化学討

論会 

東京大学 

（目黒区） 

2016/9 

376.  上本健太・木下

賢・片山哲郎・

森本正和・入江

正浩・玉井尚登 

半導体量子ドット-フォトクロミ

ック分子ハイブリッド系の発

光スイッチング挙動 

2016 年光化学討

論会 

東京大学 

（目黒区） 

2016/9 

377.  Fujita, H.; Arai, 

Y.; Ito, S.; 

Miyasaka, H.; 

Takei, S.; 

Morimoto, M.; 

Irie, M. 

Phase-separation in polymer 

blends as revealed by 

photoactivation localization 

microscopy (PALM) with 

diarylethene derivatives 

2016 年光化学討

論会 

東京大学 

（目黒区） 

2016/9 

378.  市川智浩・森本

正和・入江正浩 

ベンゾホスホール基を有する

ジアリールエテンの不斉光反

応 

2016 年光化学討

論会 

東京大学 

（目黒区） 

2016/9 

379.  中込湧士郎・井

上 翔太・小林

健二・三井正明 

(D-)5-Ph-A 型色素を用いた

色素増感太陽電池の作製と

特性評価 

2016 年光化学討

論会 

東京大学 

（目黒区） 

2016/9 

380.  高倉 泰・藤原 

寛・小林健二・

三井正明 

一分子蛍光イメージングによ

る枝分かれ多重極子色素の

発光サイトの可視化 

2016 年光化学討

論会 

東京大学 

（目黒区） 

2016/9 

381.  斎藤祐太・三井

正明 

レーザー走査顕微分光によ

る CH3NH3PbI3ペロブスカイト

層における電荷キャリアダイ

ナミクスの解明 

2016 年光化学討

論会 

東京大学 

（目黒区） 

2016/9 

382.  森京介・三井正

明 

レーザー走査光電流-発光顕

微計測による色素増感太陽

電池の吸着色素数および光

電変換過程の空間分解分析 

2016 年光化学討

論会 

東京大学 

（目黒区） 

2016/9 

383.  水上俊成・高倉 

泰・井上翔太・

小林健二・三井

正明 

アンサンブル分光と単一分

子分光による D-π-A-π-D 四

重極子色素の発光挙動に対

する固体環境効果の解明 

第 10 回分子科学

討論会 

神戸ファッション

マート（神戸市） 

2016/9 
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384.  高倉 泰・高橋

良弥・三井正明 

固体膜中におけるぺリレンジ

イミド誘導体１分子の励起状

態ダイナミクス：MLE-KS 検

定を用いた蛍光ブリンキング

の統計解析 

第 10 回分子科学

討論会 

神戸ファッション

マート（神戸市） 

2016/9 

385.  森京介・三井正

明 

レーザー走査光電流-発光顕

微計測による色素増感太陽

電池の光電変換過程の不均

一性の解明 

第 10 回分子科学

討論会 

神戸ファッション

マート（神戸市） 

2016/9 

386.  Uetani K.; 

Okada T.; 

Oyama H.T. 

Heat transfer property of 

nanocomposites using 

nanocellulose skeleton(＊学

386) 

The 252nd 

America 

Chemical Society 

National Meeting 

& Exposition 

Philadelphia,  

(USA) 

2016/8 

387.  常盤広明 見て、触って、閃いて！３D

プリンタにより、今開かれる

「計算ウイルス学」の世界」 

（招待講演） 

東京大学医科学

研究所学友会セ

ミナー 

東京大学医科

学研究所 

（港区） 

2016/7 

388.  Yamanaka, M. Multifunctional Chiral 

Bisamidine ligand: 

Applications in Asymmetric 

Catalysis(＊学 388) 

20th International 

Symposium on 

Homogeneous 

Catalysis 

(ISHCXX) 

Kyoto 

(Japan) 

2016/7 

389.  野本拓実，滝田

京子，星野匡

弥，山中正浩 

キラル Ag(I)-ビスアミジン触

媒を用いたインドールとニト

ロアルケン類の不斉 

Friedel-Crafts アルキル化反

応の開発(＊学 389) 

日本プロセス化

学会 2016 サマー

シンポジウム 

名古屋国際会

議場 

（名古屋市） 

2016/7 

390.  Yukimoto, M; 

Minoura, M. 

Synthesis, Structure and 

Reaction of a Stable Enethiol 

and Its Derivatives Bearing 

9-Triptycyl Group 

7th International 

Symposium on 

Organic 

Chemistry of 

Sulfur 

Jena,  

(Germany)  

2016/7 

391.  上谷幸治郎・岡

田拓巳・大山秀

子 

ナノセルロースを骨格とする

フィルム材料の伝熱特性 

第 23 回セルロー

ス学会年次大会 

つくばカピオ 

（つくば市） 

2016/7 

392.  齊藤天菜, 望月

祐志, 石村和也 

並列化分子軌道法プログラ

ム SMASH の Xeon Phi によ

る加速性能評価 

日本コンピュータ

化学会 2016 春季

年会 

東京工業大学 

（目黒区） 

2016/6 

393.  川田修太郎, 坂

口正貴, 米倉伊

吹, 奥脇弘次, 

望月祐志, 福澤

ペプトイド類のフラグメント分

子軌道計算 

日本コンピュータ

化学会 2016 春季

年会 

東京工業大学 

（目黒区） 

2016/6 
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薫 

394.  望月祐志・中村

昇太・山中正

浩・山田康之・

工藤光子・常盤

広明・川上勝・

北本俊二 

化学・生命科学系の理学教

育における 3D プリンタの活

用事例 

日本コンピュータ

化学会 2016 春季

年会 

東京工業大学 

（目黒区） 

2016/6 

395.  Sladek, V., 

Juraj Kóňa,  

Tokiwa, H. 

Ab initio interpretation of 

receptor ··· ligand binding in 

Golgi α-mannosidase II 

The 10th 

Interbational 

Symposium on 

glycosyltransferas

es (GlycoT 2016) 

Toronto,  

(Canada) 

2016/6 

396.  加藤裕也・横田

智洋・Nongluk 

Sriwilaijaroen・

横江弘雅・鈴木

康夫・常盤広

明・津吹政可 

梅エキスを先導化合物とした

抗インフルエンザ薬の構造

活性相関研究(＊学 396) 

創薬懇話会 2016 エクシブ蓼科 

（茅野市） 

2016/6 

397.  石川雄規・松尾

直也・津吹政

可・加藤大志・

竹田誠・常盤広

明 

ムンプスウイルス表面タンパ

ク質 HN を標的とした合理的

創薬の可能性(＊学 397) 

創薬懇話会 2016 エクシブ蓼科 

（茅野市） 

2016/6 

398.  Miyabe, K. Introduction of Moment 

Analysis Theory to Kinetic 

Study of Intermolecular 

Interaction by Affinity 

Capillary Electrophoresis(＊

学 398) 

40th Internationa

l Symposium on 

Capillary 

Chromatography 

(ISCC2016) 

Riva del Garda, 

(Italy) 

2016/6 

399.  宮部寛志 アフィニティキャピラリー電気

泳動へのモーメント解析理論

の適用による分子間相互作

用の速度解析法の開発(＊

学 399) 

日本ケミカルバイ

オロジー学会第

11 回年会 

京都テルサ 

（京都市） 

2016/6 

400.  行本万里子・箕

浦真生 

9-トリプチシル基を導入した

シリレンの発生と捕捉反応 

第 11 回有機元素

化学セミナー 

京都大学 

（宇治市） 

2016/6 

401.  鈴木文陽・箕浦

真生 

9-トリプチシル基を有するか

さ高い芳香族置換基の合成

と反応 

第 11 回有機元素

化学セミナー 

京都大学 

（宇治市） 

2016/6 

402.  箕浦真生 トリプチシル基を活用した高

反応性典型元素化学種の速

度論的安定化 

（招待講演） 

第 11 回有機元素

化学セミナー 

京都大学 

（宇治市） 

2016/6 
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403.  上谷幸治郎・岡

田拓巳・大山秀

子 

熱を伝えるナノセルロース不

織シート(＊学 403) 

平成 28 年度繊維

学会年次大会 

タワーホール船

堀 

（江戸川区） 

2016/6 

404.  中村裕介、谷島

大介、大山秀

子、小川亮平 

水崩壊性ポリ乳酸モノリスの

構造と加水分解速度(＊学

404) 

プラスチック成形

加工学会第 27 回

年次大会 

タワーホール船

堀 

（江戸川区） 

2016/6 

405.  上谷幸治郎・岡

田拓巳・大山秀

子 

伝熱ナノファイバーを用いた

複合材料の熱伝導特性 

プラスチック成形

加工学会第 27 回

年次大会 

タワーホール船

堀 

（江戸川区） 

2016/6 

406.  岡田拓巳・上谷

幸治郎・大山秀

子・野中勇利 

高伝熱性ナノセルロースシー

トの透明化 

（優秀学生ポスター賞受賞） 

プラスチック成形

加工学会第 27 回

年次大会 

タワーホール船

堀 

（江戸川区） 

2016/6 

407.  望月祐志，牧村

健 

科学分野における Azure 

Machine Learning の有用性：

計算化学からの一例(＊学

407) 

（依頼講演） 

第二回 IoT ビジ

ネス共創ラボ勉

強会 

品川グランドセ

ントラルタワー 

（港区） 

2016/5 

408.  奥脇弘次, 川田

修太郎, 望月祐

志, 大畠広介, 

小沢拓 

FMO 計算を援用する高分

子マルチスケールシミュレー

ション(＊学 408) 

理論化学討論会 早稲田大学 

（新宿区） 

2016/5 

409.  常盤広明 最新の計算化学とバイオイ

ンフォマティクスを基盤とした

計算ウイルス学の可能性(＊

学 409) 

（招待講演） 

第 51 回日本脳炎

ウイルス生態学

研究会 

ホテルリステル

猪苗代 

（猪苗代町） 

2016/5 

410.  中野克洋、小田

木陽、長澤和

夫、山中正浩 

グアニジン-ビスチオウレア触

媒を用いた不斉

Friedel-Crafts 反応に関する

理論的研究(＊学 410) 

第 71 回有機合成

化学協会関東支

部シンポジウム 

東京農工大学 

（小金井市） 

2016/5 

411.  亀井優斗、渡辺

旺嗣、杉山典

幸、荒井孝義、

矢部真之介、山

中正浩 

ビスアミノイミノビナフトール

亜鉛三核錯体を用いた不斉

ヨードラクトン化反応の理論

的研究(＊学 411) 

第 71 回有機合成

化学協会関東支

部シンポジウム 

東京農工大学 

（小金井市） 

2016/5 

412.  Yukimoto, M.; 

Minoura, M. 

Tautomerization Involving 

Oxidation State Change of a 

Stable Enesulfenic Acid: 

Synthesis and Reaction 

5th Workshop of 

SeS Redox and 

Catalysis 

東海大学 

 (平塚市) 

2016/5 

413.  Kobayashi, S.; 

Minoura, M. 

Synthesis, Structure and 

Reactivity of 

Tetraphenyltellurium 

Dication Species (＊学 413) 

The 13th 

International 

Conference on the 

Chemistry of 

Gifu, 

(Japan) 

2016/5 
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Selenium and 

Tellurium 

414.  Wada, K.; 

Kuwana, Y.; 

Suzukawa, N.; 

Kashiwaba, T.; 

Minoura, M.; 

Yamamoto, Y. 

Synthesis of Hypervalent 

Tellurium Compound with 

New Soluble Spherand(＊学

414) 

The 13th 

International 

Conference on the 

Chemistry of 

Selenium and 

Tellurium 

Gifu, 

(Japan) 

2016/5 

415.  Miyabe, K. Moment Analysis Method 

Using Capillary 

Electrophoresis for Kinetic 

Study of Intermolecular 

Interaction(＊学 415) 

32nd 

International 

Symposium on 

Microscale 

Separations and 

Bioanalysis (MSB 

2016) 

Niagara-on-the-

Lake, 

(Canada), 

2016/4 

416.  山本絵莉、山中

正浩 

リン酸‐ボラン触媒によるα,β

‐不飽和ケトンの不斉 1,4‐還

元反応の理論的研究 

日本化学会 

第 96 春季年会 

同志社大学 

（京田辺市） 

2016/3 

417.  野田洋史・寺田

眞浩・椴山儀

恵・山中正浩 

カルボン酸-リン酸触媒を用

いた不斉ヘテロ Diels-Alder

反応の理論的研究 

日本化学会 

第 96 春季年会 

同志社大学 

（京田辺市） 

2016/3 

418.  亀井優斗・渡辺

旺嗣・杉山典

幸・井孝義・矢

部真之介・山中

正浩 

ビスアミノイミノビナフトール

亜鉛三核錯体を用いた不斉

ヨードラクトン化反応の理論

的研究” 

日本化学会 

第 96 春季年会 

同志社大学 

（京田辺市） 

2016/3 

419.  中野克洋・小田

木陽・長澤和

夫・山中正浩 

グアニジン-ビスチオウレア触

媒を用いた不斉

Friedel-Crafts 反応に関する

理論的研究 

日本化学会 

第 96 春季年会 

同志社大学 

（京田辺市） 

2016/3 

420.  宍戸健人・山中

正浩 

二点水素結合を介した立体・

会合制御を基盤とする超分

子型不斉触媒の開発 

日本化学会 

第 96 春季年会 

同志社大学 

（京田辺市） 

2016/3 

421.  岡直輝・山中正

浩 

複核亜鉛ビスアミジナート触

媒によるα-ケトエステルの不

斉アルキル化反応における

基質一般性の拡張 

日本化学会 

第 96 春季年会 

同志社大学 

（京田辺市） 

2016/3 

422.  倉澤香澄、山中

正浩 

金属ビスアミジン触媒を用い

たα－ケトエステルの不斉ビ

ニロガス向山アルドール反応

の開発 

日本化学会 

第 96 春季年会 

同志社大学 

（京田辺市） 

2016/3 

423.  野本拓実、山中

正浩 

キラル Ag(I)-ビスアミジン触

媒を用いたインドールとα-置

日本化学会 

第 96 春季年会 

同志社大学 

（京田辺市） 

2016/3 
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換-β-ニトロアクリレートの不

斉 Friedel-Crafts アルキル化

反応の開発 

424.  市之瀬篤・山中

正浩 

亜鉛ビスアミジナート触媒を

用いたα-ケトエステルの不

斉ヒドロホスホニル化反応に

おけるエナンチオ選択性の

逆転現象 

日本化学会 

第 96 春季年会 

同志社大学 

（京田辺市） 

2016/3 

425.  三島かなえ・和

田亨 

単核ルテニウム－ビス(ター

ピリジル)アントラセン錯体と

ルイス酸性金属イオンとの相

互作用 

日本化学会 

第 96 春季年会 

同志社大学 

（京田辺市） 

2016/3 

426.  安藤友宏・和田

亨 

複数の窒素原子を含む複素

環配位子を有するルテニウ

ム錯体の酸塩基平衡と酸化

還元挙動 

日本化学会 

第 96 春季年会 

同志社大学 

（京田辺市） 

2016/3 

427.  原 奈摘子・箕

浦真生 

9-トリプチシルメチル基を両

オルト位に有する N-チオス

ルフィニルアニリンの合成と

反応 

日本化学会 

第 96 春季年会 

同志社大学 

（京田辺市） 

2016/3 

428.  石原充裕・箕浦

真生 

トリプチシル基を基盤とする

新規脂肪族立体保護基の合

成と 16 族元素高反応性化学

種安定化への応用 

日本化学会 

第 96 春季年会 

同志社大学 

（京田辺市） 

2016/3 

429.  行本万里子・箕

浦真生 

かさ高い置換基を導入したシ

ラン類の合成と反応 

日本化学会 

第 96 春季年会 

同志社大学 

（京田辺市） 

2016/3 

430.  小林 翔・箕浦

真生 

炭素置換基のみを有する 6

価テルルモノ及びジカチオン

種の合成と官能基化 

日本化学会 

第 96 春季年会 

同志社大学 

（京田辺市） 

2016/3 

431.  鈴木文陽・箕浦

真生 

9-トリプチシルメチル基を両メ

タ位に有するかさ高い芳香

族置換基の合成 

日本化学会 

第 96 春季年会 

同志社大学 

（京田辺市） 

2016/3 

432.  Yukimoto,M.;  

Minoura, M. 

Tautomerization and Reaction 

of a kinetic Stabilized 

Enesulfenic Acid 

日本化学会 

第 96 春季年会 

同志社大学 

（京田辺市） 

2016/3 

433.  入江達也・行本

万里子・箕浦真

生 

9-トリプチシルメチル基を両

オルト位に導入したベンゼン

チオール誘導体とスルフェン

酸の合成 

日本化学会 

第 96 春季年会 

同志社大学 

（京田辺市） 

2016/3 

434.  速川琴菜・箕浦

真生 

テトラアリールテルル(IV)の

熱安定性 

日本化学会 

第 96 春季年会 

同志社大学 

（京田辺市） 

2016/3 

435.  枝元一之・中村

卓哉・杉崎裕

Ag(100)表面におけるバナジ

ウム酸化物薄膜の合成 

日本化学会 

第 96 春季年会 

同志社大学 

（京田辺市） 

2016/3 
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一・小澤健一 

436.  本山寛大・枝元

一之・杉崎裕

一・小澤健一 

Fe2P(10-10)表面における共

鳴光電子分光 

日本化学会 

第 96 春季年会 

同志社大学 

（京田辺市） 

2016/3 

437.  杉崎裕一・本山 

寛大・大和千

春・枝元一之・

小澤健一 

リン偏析に伴う Fe2P(10-10)

の電子状態の変化 

日本化学会 

第 96 春季年会 

同志社大学 

（京田辺市） 

2016/3 

438.  市川智浩・森本

正和・入江正浩 

ベンゾホスホール基を有する

ジアリールエテンのフォトクロ

ミズム 

（口頭発表） 

日本化学会 

第 96 春季年会 

同志社大学 

（京田辺市） 

2016/3 

439.  稲葉航平・森本

正和・入江正浩 

ジピロリルエテン誘導体の熱

退色型フォトクロミズム 

（口頭発表） 

日本化学会 

第 96 春季年会 

同志社大学 

（京田辺市） 

2016/3 

440.  千葉宏香・森本

正和・入江正浩 

交互積層法によるフォトメカ

ニカル分子結晶表面の高分

子修飾 

（口頭発表） 

日本化学会 

第 96 春季年会 

同志社大学 

（京田辺市） 

2016/3 

441.  樫原遼太・森本

正和・入江正浩 

蛍光性ジアリールエテンの単

結晶フォトクロミズム 

（口頭発表） 

日本化学会 

第 96 春季年会 

同志社大学 

（京田辺市） 

2016/3 

442.  稲留徹・八木

亮・森本正和・

入江正浩 

蛍光性ジアリールエテンの水

中におけるフォトクロミズムと

蛍光特性 

（ポスター発表） 

日本化学会 

第 96 春季年会 

同志社大学 

（京田辺市） 

2016/3 

443.  村松正康・安田

直晃・池上雄

大・伊都将司・

宮坂博・宇野何

岸・高木祐太・

森本正和・入江

正浩 

Ti:Sapphire レーザー照射に

よる高次多光子吸収を用い

たジアリールエテンの一波長

開環-閉環反応制御 

（ポスター発表） 

日本化学会 

第 96 春季年会 

同志社大学 

（京田辺市） 

2016/3 

444.  田中李叶子，松

下信之 

鉄錯体電子ドナーとジヒドロ

ビピリジニウムからなる電荷

移動塩の相変化 

日本化学会 

第 96 春季年会 

同志社大学 

（京田辺市） 

2016/3 

445.  加藤 茜，松下 

信之 

テトラシアニド白金錯体とプ

ロピルビオロゲンからなる電

荷移動塩の発光の湿度依存

性 

日本化学会 

第 96 春季年会 

同志社大学 

（京田辺市） 

2016/3 

446.  波多野絵理・森

本正和・横島

智・中村振一

ペルフルオロシクロヘキセン

環を有するジアリールエテン

のフォトクロミズム 

日本化学会 

第 96 春季年会 

同志社大学 

（京田辺市） 

2016/3 
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郎・安田伸広・

内田欣吾 

（ポスター発表） 

447.  奥脇弘次・望月

祐志・川田修太

郎・小沢拓・大

畠広介 

フラグメント分子軌道計算と

粗視化シミュレーションの連

携の試み 

2015 年度 高分

子基礎物性研究

会・高分子計算

機科学研究会合

同討論会 

大阪大学 

（北区） 

2016/3 

448.  望月祐志・奥脇

弘次・川田修太

郎・石川雄太

郎・加藤幸一

郎・大畠広介・

小沢拓 

フラグメント分子軌道法の高

分子関連分野への応用 

2015 年度 高分

子基礎物性研究

会・高分子計算

機科学研究会合

同討論会 

大阪大学 

（北区） 

2016/3 

449.  加藤幸一郎・ 

石川雄太郎・ 

奥脇弘次・川田

修太郎・望月祐

志・小沢拓 

FMO 法に基づく高分子材料

とシリカナノ粒子の相互作用

モデリング 

2016 年応用物理

学会春季学術講

演会 

東京工業大学 

（目黒区） 

2016/3 

450.  奥脇弘次・川田

修太郎・望月祐

志・大畠広介・

小沢拓 

FMO 計算を援用する高分子

マルチスケールシミュレーシ

ョン 

2016 年応用物理

学会春季学術講

演会 

東京工業大学 

（目黒区） 

2016/3 

451.  望月祐志・古明

地勇人・井山剛

志・奥沢明・牧

村健・中西貴

哉・田中成典 

機械学習を援用した

Chignolin のアミノ酸残基間

の相互作用解析 

2016 年応用物理

学会春季学術講

演会 

東京工業大学 

（目黒区） 

2016/3 

452.  川田修太郎・坂

口正貴・米倉伊

吹・奥脇弘次・ 

望月祐志・福澤

薫 

ペプトイド類のフラグメント分

子軌道計算 

2016 年応用物理

学会春季学術講

演会 

東京工業大学 

（目黒区） 

2016/3 

453.  常盤広明・中村 

昇太・松尾直

也・山本雄大・

岡崎誠司・望月 

祐志・川上勝 

3D プリンタが切り開く新規創

薬カテゴリ （見て、触って、

閃いて！ 今開かれる新たな

創薬の世界） 

（報道向けハイライト講演、

口頭発表） 

日本薬学会第

136 年会 

パシフィコ横浜

（横浜市） 

2016/3 

454.  井川貴詞・福元 

豊・村上智成・

高木晃・青山 

浩・山本雄大・

常盤広明・赤井 

多環式ベンザインの環化付

加反応による新規ヘリセン様

分子の合成 

日本薬学会第

136 年会 

パシフィコ横浜

（横浜市） 

2016/3 
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周司 

455.  加藤裕也・横田 

智・Nongluk 

SRIWILAIJAR

OEN・横江弘

雅・鈴木康夫・

常盤広明・津吹 

政可 

梅エキス抽出物を先導化合

物とした新規作用機序を示

す抗インフルエンザ薬の開

発(＊学 455) 

日本薬学会第

136 年会 

パシフィコ横浜

（横浜市） 

2016/3 

456.  岡崎誠司・松尾

直也・石坪江梨

花・島野仁・常

盤広明 

高精度第一原理計算を用い

た DPP-4 阻害薬に関する

理論的研究(＊学 456) 

日本薬学会第

136 年会 

パシフィコ横浜

（横浜市） 

2016/3 

457.  松尾直也・岡崎

誠司・池田潔・

高橋忠伸・鈴木

隆・von Itzstein 

MARK・常盤広

明 

第一原理計算および分子動

力学シミュレーションを用い

た抗ヒトパラインフルエンザ

薬に関する理論的研究(＊学

457) 

日本薬学会第

136 年会 

パシフィコ横浜

（横浜市） 

2016/3 

458.  山本雄大・松尾

直也・高木晃・

井川貴詞・赤井

周司・常盤広明 

顕わに溶媒分子を考慮した

溶媒効果に基づく環状付加

反応の理論的研究 

日本薬学会第

136 年会 

パシフィコ横浜

（横浜市） 

2016/3 

459.  熊谷茜・Rocio 

Garcia OTERO・

松尾直也・岡崎

誠司・渡會友

祐・槇島誠・山

田幸子・Antonio 

MOURINO・常

盤広明 

ビタミン D受容体とリガンド複

合体の水素結合ネットワーク

に関する理論的解析(＊学

459) 

日本薬学会第

136 年会 

パシフィコ横浜

（横浜市） 

2016/3 

460.  夏目継介・松尾

直也・岡崎誠

司・中野祥吾・

伊藤創平・加来

田博貴・常盤広

明 

RXR パーシャルアゴニスト

に関する理論的研究(＊学

460) 

日本薬学会第

136 年会 

パシフィコ横浜

（横浜市） 

2016/3 

461.  丸藤友彦・岡崎

誠司・武井健

太・中川嘉・島

野仁・常盤広明 

第一原理計算および MD 

シミュレーションによる核内

受容体 PPARs と遊離脂肪

酸との理論的結合解析 

日本薬学会第

136 年会 

パシフィコ横浜

（横浜市） 

2016/3 

462.  井川貴詞・福元

豊・村上智成・

高木晃・青山

多環式ベンザインの環化付

加反応による新規ヘリセン様

分子の合成(＊学 462) 

日本薬学会第

136 年会 

パシフィコ横浜

（横浜市） 

2016/3 
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浩・山本雄大・

常盤広明・赤井

周司 

463.  藤田侑・岡崎誠

司・高橋忠伸・

鈴木隆・池田

潔・常盤広明 

インフルエンザ A 型ウイルス

のヘマグルチニンと硫酸化

糖脂質スルファチドの理論的

結合解析(＊学 463) 

日本薬学会第

136 年会 

パシフィコ横浜

（横浜市） 

2016/3 

464.  石川雄規・松尾 

直也・津吹政

可・加藤大志・

竹田誠・常盤広

明 

ムンプスウイルス表面タンパ

ク質 HN に関する理論的研

究(＊学 464) 

日本薬学会第

136 年会 

パシフィコ横浜

（横浜市） 

2016/3 

465.  黒田智明、田邊

沙也子、青山奈

央、花井 亮、

岡本育子、通 

元夫、Gong Xun 

中国雲南省香格里拉県にお

けるキク科 Ligularia 

duciformis およびその雑種の

化学成分と ITS 塩基配列 

日本薬学会第

136 年会 

パシフィコ横浜

（横浜市） 

2016/3 

466.  川邊浩史、小宮

山哲平、齋藤義

紀、Gong Xun、

廣田 洋、大崎

愛弓 

中国産 Salvia grandifolia お

よび Salvia sp.の成分研究 

日本薬学会第

136 年会 

パシフィコ横浜

（横浜市） 

2016/3 

467.  常盤広明 先行事例発表 第一原理計

算を用いた合理的創薬 

（依頼講演） 

第 28 回 CMD ワ

ークショップ 

大阪大学 

（茨木市） 

2016/3 

468.  Ishihara, M.; 

Minoura, M. 

Synthesis, Structure and 

Reactivity of Thermally 

Stable Sulfenic Acid a Novel 

Aliphatic Steric Protection 

Group 

The 3rd 

International 

Symposium for 

Young Chemists 

on Stimuli- 

responsive 

Chemical Species 

for the Creation 

of Functional 

Molecules 

名古屋大学 

（名古屋市） 

2016/3 

469.  Kobayashi, S.; 

Minoura. M. 

Synthesis and Reactivity of 

Tetraphenyltellurium(VI) 

Dications 

The 3rd 

International 

Symposium for 

Young Chemists 

on Stimuli- 

responsive 

Chemical Species 

for the Creation 

名古屋大学 

（名古屋市） 

2016/3 
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of Functional 

Molecules 

470.  Hara, N.; 

Minoura, M. 

 

Synthesis and Reaction of 

N-Thiosulfinylaniline 

Derivative Bearing 

9-Triptycyl Groups 

The 3rd 

International 

Symposium for 

Young Chemists 

on Stimuli- 

responsive 

Chemical Species 

for the Creation 

of Functional 

Molecules 

名古屋大学 

（名古屋市） 

2016/3 

471.  吉信淳・近藤

寛・坂本一之・

小澤健一・櫻井

岳暁・枝元一

之・中辻寛・間

瀬一彦・中村潤

児 

エネルギー変換材料の表面

界面物性：VUV/SX 放射光

分光による研究 

2015 年度量子ビ

ームサイエンスフ

ェスタ 

つくば国際会議

場 

(つくば市) 

2016/3 

472.  枝元一之・石田

周平・杉崎裕

一・中村卓哉 

Ag(100)上に作成したバナジ

ウム酸化物結晶性薄膜の

NEXAFS と軟 X 線 PES によ

る研究 

2015 年度量子ビ

ームサイエンスフ

ェスタ 

つくば国際会議

場 

(つくば市) 

2016/3 

473.  望月祐志 フラグメント分子軌道法プロ

グラム ABINIT-MP のものづ

くり分野への展開 

（依頼講演） 

産応協、CMSI、

ポスト京重点課

題 5・6・7 合同産

学官連携シンポ

ジウム 2016 

ステーションコ

ンファレンス東

京 

（千代田区） 

2016/2 

474.  中野祥吾・伊藤

創平・Mark von 

Itzstein・常盤広

明 

量子化学およびバイオインフ

ォマティックス手法を用いた

パラミクソウイルスの創薬標

的タンパク質に関する理論

的研究（＊学 474） 

5th Negative 

Strand 

Virus-Japan 

Symposium 

ホテルモントレ

沖縄 

（国頭郡） 

2016/1 

475.  宮部寛志 非固定化かつ非化学修飾状

態における分子間相互作用

の速度解析法 

第 6 回化粧品開

発展 

東京ビッグサイ

ト 

（江東区） 

2016/1 

476.  Mitsui, M.;  

Mori, K.;  

Wakabayashi, 

N.;  

Kawano, Y. 

Laser Microscopy Approach 

to Reveal Heterogeneous 

Photovoltaic Characteristics 

and Photoconversion Kinetics 

in Dye-sensitized Solar Cells 

（招待講演） 

EMN Meeting on 

Photovoltaics 

2016 

Hong Kong, 

(China) 

2016/1 

477.  Fukuzawa, K.;  Application of fragment The 2015 Hawaii,  2015/12 
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Watanabe, C.;  

Okiyama, Y.;  

Watanabe, H.;  

Honma, T.;  

Mochizuki, Y.;  

Anzaki, S.;  

Tanaka, S. 

molecular orbital method for 

structure-based drug design 

International 

Chemical Congrss 

of the Pacific 

Basin Societies 

(USA) 

478.  Sakaguchi, M.;  

Fukuzawa, K.;  

Mochizuki, Y. 

Benchmark for new 

fragmentation breaking 

peptide bonds 

The 2015 

International 

Chemical Congrss 

of the Pacific 

Basin Societies 

Hawaii,  

(USA) 

2015/12 

479.  Fujita, Y.; 

Okazaki, S.; 

Takahashi, T.; 

Suzuki, T.; 

Ikeda, K.;  

Tokiwa, H., 

Theoretical interaction 

analysis between 

hemagglutinin of influenza A 

virus and sulfatide 

The 2015 

International 

Chemical Congrss 

of the Pacific 

Basin Societies 

Hawaii,  

(USA) 

2015/12 

480.  Okazaki, S.; 

Ishitsubo, E.; 

Nakano, Y.; 

Shimano, H.;  

Tokiwa, H. 

Theoretical study on potency 

and selectivity of dipeptidyl 

peptidase IV inhibitors using 

the first-principles calculation 

The 2015 

International 

Chemical Congrss 

of the Pacific 

Basin Societies 

Hawaii,  

(USA) 

2015/12 

481.  Yamanaka, M. Transition-state stabilization 

through multiple attractive 

non-covalent interactions in 

organocatalysis: A 

computational study 

The 2015 

International 

Chemical Congrss 

of the Pacific 

Basin Societies 

Hawaii,  

(USA) 

2015/12 

482.  Nomoto, T.;  

Yamanaka, M. 

Ag(I)-bisamidine catalyzed 

asymmetric Friedel-Crafts 

alkylation of indoles with  

α-substituted-β-nitroacrylates 

The 2015 

International 

Chemical Congrss 

of the Pacific 

Basin Societies 

Hawaii,  

(USA) 

2015/12 

483.  Yamamoto, E.;  

Yamanaka, M. 

DFT study of chiral 

phosphoric acid catalyzed 1, 

4-reduction of 

α,β-unsaturated ketones 

The 2015 

International 

Chemical Congrss 

of the Pacific 

Basin Societies 

Hawaii,  

(USA) 

2015/12 

484.  Noda, H.; 

Yamanaka, M. 

Theoretical study on chiral 

bis-phosphoric acid catalyzed 

asymmetric Diels-Alder 

reaction 

The 2015 

International 

Chemical Congrss 

of the Pacific 

Basin Societies 

Hawaii,  

(USA) 

2015/12 
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485.  Shishido, T.;  

Yamanaka, M. 

Development of 

self-assembled asymmetric 

catalyst based on two-point 

hydrogen bonding interaction 

The 2015 

International 

Chemical Congrss 

of the Pacific 

Basin Societies 

Hawaii,  

(USA) 

2015/12 

486.  Saito, Y.; 

Takashima, Y.; 

Kamada, A.; Iga, 

S.; Taniguchi, 

M.; Hoshiyama, 

K.; Hayami, C.; 

Nakashima, K.; 

Okamoto, Y.; 

Tori, M.; Hanai, 

R.; Gong, X.; 

Kuroda, C. 

Chemical and genetic 

diversity of Ligularia 

virgaurea 

The 2015 

International 

Chemical Congrss 

of the Pacific 

Basin Societies 

Hawaii,  

(USA) 

2015/12 

487. ‘ Kuroda, C.; 

Shibayama, C.; 

Inoue, K.; 

Okamoto, Y.; 

Tori, M.; Saito, 

Y.; Hanai, R.; 

Gong, X 

Chemical Lineages of 

Ligularia fischeri and L. 

veitchiana 

The 2015 

International 

Chemical Congrss 

of the Pacific 

Basin Societies 

Hawaii,  

(USA) 

2015/12 

488.  Ogata, M.; Saito, 

Y.; Nakashima, 

K.; Okamoto, Y.; 

Tori, M.; 

Kawahara, T.; 

Hanai, R.; 

Matsuo, Y.; 

Tanaka, T.; 

Gong, X.; 

Kuroda, C. 

Intra-specific diversity in 

cytotoxic sesquiterpene 

lactone constituents of 

Eupatorium heterophyllum 

collected in P. R. China 

The 2015 

International 

Chemical Congrss 

of the Pacific 

Basin Societies 

Hawaii,  

(USA) 

2015/12 

489.  Otomo, I.; 

Kuroda, C. 

Hydrophobic effect in the 

reaction of amphiphilic 

thioesters with alkyl amines 

in water 

The 2015 

International 

Chemical Congrss 

of the Pacific 

Basin Societies 

Hawaii,  

(USA) 

2015/12 

490.  Nishimura, S.;  

Wada, T.;  

Miyazato, Y.. 

Water oxidation catalyzed by 

the dinuclear ruthenium 

complex bridged by 

bis(terpyridyl)anthraquinone 

The 2015 

International 

Chemical Congrss 

of the Pacific 

Basin Societies 

Hawaii,  

(USA) 

2015/12 

120



491.  Tokinobu, H.;  

Miyazato, Y.;  

Wada, T. 

Synthesis and characterization 

of a pyrophosphate-bridged 

dinuclear ruthenium complex 

with 

1,4,7-triethyl-1,4,7-triazacycl

ononane 

The 2015 

International 

Chemical Congrss 

of the Pacific 

Basin Societies 

Hawaii,  

(USA) 

2015/12 

492.  Miyazato, Y.;  

Wada, T. 

Construction of new water 

oxidation catalyst with a 

pyrophosphate-bridged 

Ru2(III, IV) flamework 

The 2015 

International 

Chemical Congrss 

of the Pacific 

Basin Societies 

Hawaii,  

(USA) 

2015/12 

493.  Wada, M.;  

Miyazato, Y.;  

Wada, T. 

Four-electron reduction of 

dioxygen catalyzed by 

dinuclear cobalt complex 

The 2015 

International 

Chemical Congrss 

of the Pacific 

Basin Societies 

Hawaii,  

(USA) 

2015/12 

494.  Miyabe, K.; 

Shimazaki, Y. 

Chromatographic Capillary 

Electrophoresis (CCE): A 

Method for Kinetic Study of 

Intermolecular Interaction 

The 2015 

International 

Chemical Congrss 

of the Pacific 

Basin Societies 

Hawaii,  

(USA) 

2015/12 

495.  Shimazaki, Y.; 

Miyabe, K. 

Kinetic study of 

intermolecular interaction by 

capillary electrophoresis 

~Clathration reaction of 

thymol with 

sulfated-β-cyclodextrin~ 

The 2015 

International 

Chemical Congrss 

of the Pacific 

Basin Societies 

Hawaii,  

(USA) 

2015/12 

496.  Edamoto. K.;  

Ishida. S.;  

Sugizaki. Y.;  

Nakamura. T.  

NEXAFS and soft X-ray 

photoelectron spectroscopy 

studies on ordered V oxide 

films on Ag(100) 

The 2015 

International 

Chemical Congrss 

of the Pacific 

Basin Societies 

Hawaii,  

(USA) 

2015/12 

497.  Tanaka, R.;  

Matsushita, N. 

Acid-induced vapochromism 

on a charge-transfer salt 

composed of an organic 

acceptor and an 

iron(II)complex 

The 2015 

International 

Chemical Congrss 

of the Pacific 

Basin Societies 

Hawaii,  

(USA) 

2015/12 

498.  Kato, A.;  

Uenohara, W.;  

Matsushita, N. 

Humidity-dependence of 

luminescent property on a 

charge-transfer salt composed 

of tetracyanidoplatinate(II) 

and an organic acceptor 

cation 

The 2015 

International 

Chemical Congrss 

of the Pacific 

Basin Societies 

Hawaii,  

(USA) 

2015/12 
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499.  Nakamura, Y.; 

Uetani, K.; 

Oyama, H. T. 

In vitro hydrolytic 

degradation of biodegradable 

poly (L-lactic acid) blend 

monoliths 

The 2015 

International 

Chemical Congrss 

of the Pacific 

Basin Societies 

Hawaii,  

(USA) 

2015/12 

500.  Yamada,.E.; 

Uetani, K.; 

Oyama, H. T. 

Effects of the interfacial 

reaction on morphology and 

toughness of polyamide 6 

blends with ethylene 

copolymers carrying different 

reactive groups 

The 2015 

International 

Chemical Congrss 

of the Pacific 

Basin Societies 

Hawaii,  

(USA) 

2015/12 

501.  Okada,.T.; 

Uetani, K.; 

Oyama, H. T. 

Thermal conductive 

properties of nanocellulose 

materials 

The 2015 

International 

Chemical Congrss 

of the Pacific 

Basin Societies 

Hawaii,  

(USA) 

2015/12 

502.  中野祥吾・安川

和志・松尾直

也・石坪江梨

香・常盤広明・

浅野泰久 

R 選択的な FAD 依存型アミ

ン酸化酵素の基質認識機構

解明 

第 38 回日本分子

生物学会年会、

第 88 回日本生化

学会大会合同大

会 

神戸ポートピア

ホテル 

（神戸市） 

2015/12 

503.  宮部寛志・島崎

裕紀 

分子の固定化や化学修飾が

不要な分子間相互作用の速

度解析法の開発 

新アミノ酸分析研

究会第 5 回学術

講演会 

東京大学武田

先端知ビル 

(文京区) 

2015/12 

504.  小林 翔・箕浦

真生 

6 価テルルモノ及びジカチオ

ン種の合成と官能基化 

第 42 回有機典型

元素化学討論会 

名古屋大学 

（名古屋市） 

2015/12 

505.  古川俊輔・藤田

雅大・金冨芳

彦・箕浦真生・

畑中美穂・諸熊

奎治・斎藤雅一 

ヘキサキス（フェニルセラニ

ル）ベンゼンジカチオンの

σ-芳香族性 

第 42 回有機典型

元素化学討論会 

名古屋大学 

（名古屋市） 

2015/12 

506.  原 奈摘子・箕

浦真生 

9-トリプチシルメチル基を有

する嵩高いアニリン誘導体

の合成と反応 

第 42 回有機典型

元素化学討論会 

名古屋大学 

（名古屋市） 

2015/12 

507.  行本万里子・箕

浦真生 

9-トリプチシルメチル基を有

するシラン類の合成 

第 42 回有機典型

元素化学討論会 

名古屋大学 

（名古屋市） 

2015/12 

508.  石原充裕・箕浦

真生 

トリプチシル基を基盤とした

立体保護基の合成と含硫黄

高反応性化学種安定化への

応用 

第 42 回有機典型

元素化学討論会 

名古屋大学 

（名古屋市） 

2015/12 

509.  入江達也・行本

万里子・箕浦真

生 

トリプチシルメチル基を有す

る芳香族スルフェン酸の合

成 

第 42 回有機典型

元素化学討論会 

名古屋大学 

（名古屋市） 

2015/12 
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510.  枝元一之・中村

卓哉・杉崎裕

一・小澤健一 

Ag(100)におけるバナジウム

酸化物超薄膜の合成 

第 35 回表面科学

学術講演会 

つくば国際会議

場 

(つくば市) 

2015/12 

511.  杉崎裕一・大和

千春・本山寛

大・為成一輝・

枝元一之・小澤

健一 

内殻準位光電子分光による

Fe2P(10-10) 

第 35 回表面科学

学術講演会 

つくば国際会議

場 

(つくば市) 

2015/12 

512.  Mochizuki, Y. ABINIT-MP: a program 

system for fragment 

molecular orbital calculations 

(Invited Talk) 

5th International 

Workshop on 

Massively 

Parallel 

Programming 

Now in Quantum 

Chemistry and 

Physics - Toward 

exascale 

computing 

Tokyo,  

(Japan) 

2015/11 

513.  望月祐志 FMO 計算プログラム

ABINIT-MP のものづくり分

野への応用 

（依頼講演） 

J-OCTA ユーザ

ー会議 2015 

東京コンファレ

ンスセンター・

品川 

（港区） 

2015/11 

514.  松尾直也・岡崎

誠司・池田潔・

高橋忠伸・鈴木

隆・Mark von 

Itzstein・常盤広

明 

デュアル効果を有する抗パラ

インフルエンザウイルス薬に

対する理論的研究 

第 33 回メディシ

ナルケミストリー

シンポジウム 

幕張国際研修

センター 

（千葉市） 

2015/11 

515.  藤田侑・岡崎誠

司・高橋忠伸・

鈴木隆・池田

潔・常盤広明 

ウイルス増殖促進シグナル

を担うインフルエンザウイル

ス結合性糖脂質を標的とし

た新規抗インフルエンザウイ

ルス薬開発の可能性 

第 33 回メディシ

ナルケミストリー

シンポジウム 

幕張国際研修

センター 

（千葉市） 

2015/11 

516.  Suzuki, T.;  

Fukushima K.;  

Takahashi, T.;  

Ishitsubo, E.;  

Tokiwa, H.;  

Takimoto, T. 

Amino acids contributing to 

α2,6-sialyl linkage binding of 

hPIV3 HN protein 

第 63 回ウイルス

学会学術集会 

福岡国際会議

場 

（福岡市） 

2015/11 

517.  Fujita, Y.;  

Okazaki, S.;  

Takahashi, T.;  

Suzuki, T.; 

Theoretical binding analysis 

of influenza A virus 

hemagglutinin with sulfatide 

第 63 回ウイルス

学会学術集会 

福岡国際会議

場 

（福岡市） 

2015/11 
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Ikeda, K.; 

Tokiwa, H. 

518.  Igarashi, M.;  

Sekijima, M.;  

Yasuo, N.;  

Abe T.;  

Yoshida, R.;  

Watabe, T.;  

Ishitsubo, E.;  

Tokiwa,H.;  

Hirokawa T.;  

Takada, A. 

Computational analysis of 

common epitope recognized 

by a broadly neutralizing 

monoclonal antibody against 

influenza A virus 

hemagglutinin 

第 63 回ウイルス

学会学術集会 

福岡国際会議

場 

（福岡市） 

2015/11 

519.  Hidari，K.;  

Abe, T.;  

Sando, A.;  

Teraoka, F.;  

Otsubo, T.; 

Morita, K.;  

Suzuki, T.;  

Tokiwa, H.;  

Ikeda, K. 

Mechanisms on anti-dengue 

virus activity of glucuronide 

derivatives 

第 63 回ウイルス

学会学術集会 

福岡国際会議

場 

（福岡市） 

2015/11 

520.  山中正浩 分子触媒反応における立体

制御機構に関する理論的研

究 

平成 27 年度後期

（秋季）有機合成

化学講習会 

日本薬学会長

井記念館長井

記念ホール 

（渋谷区） 

2015/11 

521.  宮部寛志・島崎

裕紀 

キャピラリー電気泳動法によ

る分子間相互作用の会合・

解離速度定数の測定 

第 37 回生体膜と

薬物の相互作用

シンポジウム 

熊本大学 

（熊本市） 

2015/11 

522.  Yukimoto, Y.;  

Minoura. M. 

Isolation and Tautomerization 

of a Stable Enesulfenic Acid 

Bearing Bulky Group 

Stimulating 

Meeting for 

Young 

Researchers in 

Chemistry on 

Stimuli- 

responsive 

Chemical Species 

京都大学 

（宇治市） 

2015/11 

523.   Kobayashi, S.;  

Minoura, M. 

Synthesis and 

Functionalization of 

Monofluorotetraaryltellurium

(VI) 

Stimulating 

Meeting for 

Young 

Researchers in 

Chemistry on 

Stimuli- 

responsive 

京都大学 

（宇治市） 

2015/11 
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Chemical Species 

524.  Suzuki, F.; 

Minoura M. 

Synthesis of Bulky Aromatic 

Compounds Bearing 

9-Triptycylmethyl Groups in 

meta-Positions 

Stimulating 

Meeting for 

Young 

Researchers in 

Chemistry on 

Stimuli- 

responsive 

Chemical Species 

京都大学 

（宇治市） 

2015/11 

525.  田中李叶子・岡

澤 厚・小島憲

道・松下信之 

ジヒドロビピリジニウムと鉄

錯体からなる電荷移動塩の

酸蒸気によるベイポクロミズ

ム 

第 24 回有機結晶

シンポジウム 

広島大学 

（広島市） 

2015/11 

526.  加藤 茜・松下

信之 

エチルビオロゲンとテトラシ

アニド白金(II)錯体からなる

電荷移動塩における水分子

の取り込み・放出による結晶

相変化 

第 24 回有機結晶

シンポジウム 

広島大学 

（広島市） 

2015/11 

527.  谷島大介・山下

明希子・大山秀

子・小川亮平 

水崩壊性ポリ乳酸ブレンドの

加水分解挙動：ブレンドの高

次構造および pH 条件の影

響 

(優秀ポスター賞受賞) 

成形加工シンポ

ジア’15 

福岡大学 

（福岡市） 

2015/11 

528.  中村裕介・大山

秀子 

水崩壊性ポリ乳酸ブレンド

モノリスの加水分解挙動 

成形加工シンポ

ジア’15 

福岡大学 

（福岡市） 

2015/11 

529.  岡田拓巳・上谷

幸治郎・大山秀

子 

高熱伝導性ナノセルロース

シート(＊学 529) 

成形加工シンポ

ジア’15 

福岡大学 

（福岡市） 

2015/11 

530.  岡田拓巳・上谷

幸治郎・大山秀

子 

天然由来の高熱伝導ナノフ

ァイバー材料(＊学 530) 

第 24 回ポリマー

材料フォーラム 

タワーホール 

船堀 

（江戸川区） 

2015/11 

531.  中村裕介・大山

秀子 

ポリ乳酸ブレンドモノリスの in 

vitro での加水分解挙動 

第 24 回ポリマー

材料フォーラム 

タワーホール 

船堀 

（江戸川区） 

2015/11 

532.  川田修太郎・ 

藤田貴敏・望月

祐志, 

FMO 法を用いた分子性結晶

の扱い 

日本コンピュータ

化学会 2015 秋季

年会 

函館市地域交

流まちづくりセ

ンター（函館市） 

2015/10 

533.  亀井優斗・山中

正浩・杉山典

幸・牧野宏輝・

荒井孝義 

ビスアミノイミノビナフトール

亜鉛三核錯体を用いた触媒

的不斉ヨードラクトン化反応

の理論的研究 

第 5 回 CSJ 化学

フェスタ 

タワーホール 

船堀 

（江戸川区） 

2015/10 

534.  中野克洋・山中

正浩・加藤賢・

グアニジン-ビスチオウレア

触媒を用いた不斉フリーデ

第 5 回 CSJ 化学

フェスタ 

タワーホール 

船堀 

2015/10 
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長澤和夫 ルクラフツ反応の理論的研

究 

（江戸川区） 

535.  小林 翔・箕浦

真生 

モノフルオロテトラフェニルテ

ルロニウム塩の合成と官能

基化 

第 5 回 CSJ 化学

フェスタ 

タワーホール 

船堀 

（江戸川区） 

2015/10 

536.  入江達也・行本

万里子・箕浦真

生 

トリプチシルメチル基を導入

したベンゼンチオール誘導体

の合成と反応 

第 5 回 CSJ 化学

フェスタ 

タワーホール 

船堀 

（江戸川区） 

2015/10 

537.  原奈摘子・箕浦

真生 

複数のトリプチシル基を有す

るアニリン誘導体の合成と反

応 

第 5 回 CSJ 化学

フェスタ 

タワーホール 

船堀 

（江戸川区） 

2015/10 

538.  加藤 茜・松下

信之 

テトラシアニド白金(II)錯体と

ジエチルビオロゲンからなる

発光性電荷移動塩の相変化

と湿度依存性 

第 5 回 CSJ 化学

フェスタ 

タワーホール 

船堀 

（江戸川区） 

2015/10 

539.  廣口 瑛一・井

上 翔太・小林 

健二・三井正明 

(D-π)5-A-COOH 構造を有す

るπ電子系有機色素を用いた

色素増感太陽電池の創製と

特性評価 

第 5 回 CSJ 化学

フェスタ 

タワーホール 

船堀 

（江戸川区） 

2015/10 

540. Y 森 京介・三井

正明 

単一粒子顕微蛍光分光によ

る有機金属ハライドぺロブス

カイトナノ粒子の光物性の解

明 

第 5 回 CSJ 化学

フェスタ 

タワーホール 

船堀 

（江戸川区） 

2015/10 

541.  Nakano, S.;  

Tokiwa, T.;  

Tateno, H.;  

Kishimoto, N.;  

Ito, S.;  

Tokiwa, H.;  

Hirabayashi, J. 

Development of PyMOL 

plug-in, PaicsPy, to evaluate 

protein-ligand interaction by 

FMO method 

20th Shizuoka 

Forum on Health 

and longevity 

Shizuoka 

(Japan) 

2015/10 

542.  中野祥吾・常盤 

恭樹・舘野浩

章・岸本直樹・

伊藤創平・常盤

広明・平林 淳 

タンパク質-リガンド間の高

精度全電子計算の実行を支

援する PyMOL プラグイン, 

PaicsPy の開発 

TOGOの日シン

ポジウム 2015 

東京大学 

（文京区） 

2015/10 

543.  井川貴詞・清水

和則・高木晃・

後藤雅彦・常盤

広明・赤井周司 

ボリル基を用いるベンザイン

の多成分位置制御連結反応

及びその計算化 

学的解析 

第 41 回反応と合

成の進歩シンポ

ジウム 

近畿大学 

（東大阪市） 

2015/10 

544.  井川貴詞・福元

豊・村上智成・

高木晃・青山 

浩・常盤広明・

ベンザインの連続環化付加

反応による新規らせん状分

子の合成 

第 65 回日本薬学

会近畿支部総

会・大会 

大阪大谷大学 

（富田林市） 

2015/10 
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赤井周司 

545.  高木晃・井川貴

詞・清水和則・

常盤広明・赤井

周司 

計算化学を用いるベンザイン

多成分連結反応の位置選択

性発現機構解析 

第 65 回日本薬学

会近畿支部総

会・大会 

大阪大谷大学 

（富田林市） 

2015/10 

546.  西村俊祐・安藤

友宏・宮里裕

二・和田 亨 

ビス（ターピリジル）アントラ

キノンで架橋された二核ルテ

ニウム錯体による水の酸化

の反応機構解明 

第 48 回酸化反応

討論会 

同志社大学 

（京都市） 

2015/10 

547.  Irie, M. Diarylethene crystals that 

convert light into mechanical 

work: An approach to 

molecular machinery 

（招待講演） 

International 

Workshop for 

Photo- and 

Electro-Molecular 

Machines 

Toulouse, 

(France) 

2015/10 

548.  田中李叶子・松

下信之 

ビピリジン骨格を有する有機

アクセプター分子と鉄錯体電

子ドナーからなる新規電荷

移動塩の構築と結晶構造 

日本結晶学会平

成 27 年度年会 

大阪府立大学 

（堺市） 

2015/10 

549.  岡田拓巳・上谷

幸治郎・大山秀

子 

ナノセルロース不織シートの

熱拡散率における結晶子サ

イズ効果(＊学 549) 

第 36 回日本熱物

性シンポジウム 

東北大学 

（仙台市） 

2015/10 

550.  加藤幸一郎・福

澤薫・望月祐志 

FMO 法を用いたアパタイト結

晶表面とペプチドの相互作

用解析（招待発表） 

2015 年応用物理

学会秋季学術講

演会 

名古屋国際会

議場 

（名古屋市） 

2015/9 

551.  望月祐志・奥脇

弘次・石川雄太

郎 

フラグメント分子軌道計算に

よる NaCl 表面と分子の相互

作用解析 

2015 年応用物理

学会秋季学術講

演会 

名古屋国際会

議場 

（名古屋市） 

2015/9 

552.  Tokiwa, H.; 

Okazaki, S.; 

Otsubo, T.; 

Ikeda, K.; 

Morimoto, M.;  

Kinoshita, T.;  

Irie, M. 

Rational development and 

biological application of 

water-soluble fluorescent 

photochromic diarylethenes 

which have sugar substituents 

23rd International 

Symposium on 

Glycoconjugates 

Split,  

(Croatia) 

2015/9 

553.  Sando, A.;  

Abe, T.;  

Okazaki, S.;  

Hidari, I.P.J. K.;  

Otsubo, T.;  

Teraoka, F.;  

Ikeda, K.;  

Suzuki, T.;  

Morita, K.  

Theoritical study of 

anti-dengue virus inhibitors 

using the first-principles 

calculation and MD simulaton 

23rd International 

Symposium on 

Glycoconjugates 

Split,  

(Croatia) 

2015/9 
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Tokiwa, H., 

554.  Fujita, Y.; 

Okazaki, S.; 

Takahashi, T.; 

Suzuki, T.; 

Ikeda, K.;  

Tokiwa, H. 

Theoretical binding analysis 

of influenza A virus 

hemagglutinin with sulfatide 

The 14th Awaji 

International 

Forum on 

Infection and 

Immunity 

Kobe, 

(Japan) 

2015/9 

555.  Matsuo, N.;  

Okazaki, S.;  

Takahashi, T.;  

Suzuki, T.;  

Ikeda, K.;  

von Itzstein, M.;  

Tokiwa, H. 

Novel in silico analysis 

between humanparainfluenza 

virus and potent candidates 

using the first-principles 

calculations 

The 14th Awaji 

International 

Forum on 

Infection and 

Immunity 

Kobe, 

(Japan) 

2015/9 

556.  藤田侑・岡崎誠

司・高橋忠伸・

鈴木隆・池田

潔・常盤広明 

ウイルス増殖促進シグナル

を担うインフルエンザウイル

ス結合性糖脂質の理論的解

析 

第 59 回日本薬学

会関東支部大会 

日本大学 

（船橋市） 

2015/9 

557.  加藤裕也・横田

智洋・Nongluk 

Sriwilaijaroen・

横江弘雅・鈴木

康夫・常盤広

明・津吹政可 

梅エキスを先導化合物とした

抗インフルエンザ薬の構造

活性相関研究 

第 59 回日本薬学

会関東支部大会 

日本大学 

（船橋市） 

2015/9 

558.  松尾直也・岡崎

誠司・池田潔・

高橋忠伸・鈴木

隆・Mark von 

Itzstein・常盤広

明 

FMO 法および MD シミュレ

ーションを用いた抗ヒトパライ

ンフィルエンザ化合物に関す

る理論的解析 

（優秀ポスター賞） 

第 59 回日本薬学

会関東支部大会 

日本大学 

（船橋市） 

2015/9 

559.  熊谷茜・岡崎誠

司・渡會友祐・

槇島誠・山田幸

子・常盤広明 

アダマンチル基と 2 つの三

重結合を有するビタミン D 

誘導体に関する理論的研究 

（優秀ポスター賞） 

第 59 回日本薬学

会関東支部大会 

日本大学 

（船橋市） 

2015/9 

560.  夏目継介・岡崎

誠司・中野祥

吾・伊藤創平・

加来田博貴・常

盤広明 

RXR パーシャルアゴニストに

関する理論的研究 

（優秀ポスター賞） 

第 59 回日本薬学

会関東支部大会 

日本大学 

（船橋市） 

2015/9 

561.  亀井貴司・岡崎

誠司・石坪江梨

花・島野仁・常

盤広明 

PPARα スーパーアゴニスト

に関する理論的研究 

第 59 回日本薬学

会関東支部大会 

日本大学 

（船橋市） 

2015/9 
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562.  杉山俊樹・岡崎

誠司・渡邊泰

雄・山田静雄・

常盤広明 

脂肪酸複合体の β 受容体に

対するシナジー効果に関す

る理論的研究 

第 59 回日本薬学

会関東支部大会 

日本大学 

（船橋市） 

2015/9 

563.  立原勇武・中野

祥吾・岡崎誠

司・伊藤創平・

常盤広明 

PyMOL プラグインを用いた

糖鎖-レクチンデータベース

の効率的活用法 

第 59 回日本薬学

会関東支部大会 

日本大学 

（船橋市） 

2015/9 

564.  Matsuo, N.;  

Tokiwa, H. 

Theoretical interaction 

analysis between  virus and 

candidates using the 

first-principles calculations 

第 4 回感染症若

手フォーラム 

アテーナ海月

（淡路氏） 

2015/9 

565.  Fujita, Y.;  

Tokiwa, H. 

In silico analysis of viral 

envelope glycoproteins 

第 4 回感染症若

手フォーラム 

アテーナ海月

（淡路氏） 

2015/9 

566.  山中正浩 有機分子触媒反応における

立体制御機構に関する理論

的研究 

第 116 回 

触媒討論会 

三重大学 

（津市） 

2015/9 

567.  齋藤義紀, 高橋

宏明, 岡本育子, 

中島勝幸, 通 

元夫, 黒田智明, 

花井 亮, 龔 

洵 

中国四川省産 Ligularia 

pleurocaulis の化学的遺伝的

多様性 

第 57 回天然有機

化合物討論会 

神奈川県民ホ

ール 

（横浜市） 

2015/9 

568.  通 元夫、星山

紀恵、速水智

加、中島勝幸、

齋藤義紀、岡本

育子、龔 洵、

花井 亮、黒田

智明 

中国産Ligularia virgaureaの

新規化学成分と多様性(4) 

第 59 回香料テル

ペンおよび精油

化学に関する討

論会 

近畿大学 

（東大阪市） 

2015/9 

569.  黒田智明、稲垣 

航、晁 珣、井

上恭輔、岡本育

子、通 元夫、

龔 洵、花井 

亮 

中国横断山脈産 Ligularia 

hodgsonii の化学的遺伝的多

様性 

第 59 回香料テル

ペンおよび精油

化学に関する討

論会 

近畿大学 

（東大阪市） 

2015/9 

570.  齋藤義紀、岡本

育子、花井 

亮、平井美咲、

松尾洋介、田中 

隆、龔 洵、廣

田 洋、黒田智

明 

中国雲南省産 Ligularia 

lankongensis の高度に酸化さ

れたビサボラン化合物  

第 59 回香料テル

ペンおよび精油

化学に関する討

論会 

近畿大学 

（東大阪市） 

2015/9 
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571.  八百板康範、岡

本育子、花井 

亮、青山奈央、

黒田智明、龔 

洵 

２種の中国産未同定キク科

Ligularia 属植物の化学成分 

第 59 回香料テル

ペンおよび精油

化学に関する討

論会 

近畿大学 

（東大阪市） 

2015/9 

572.  島崎裕紀・宮部

寛志 

キャピラリー電気泳動を利用

する分子間相互作用の速度

解析法の開発 

日本分析化学会

第 64 年会 

九州大学 

（福岡市） 

2015/9 

573.  島崎裕紀・宮部

寛志 

キャピラリー電気泳動法によ

るチモール－硫酸化 β－シク

ロデキストリン間の分子間相

互作用の速度解析 

日本分析化学会

第 64 年会 

九州大学 

（福岡市） 

2015/9 

574.  小林 翔・速川

琴菜・箕浦真生 

6 価ジハロ有機テルル化合

物の脱ハロゲン化反応と官

能基化 

第 26 回基礎有機

化学討論会 

愛媛大学 

（松山市） 

2015/9 

575.  行本万里子・箕

浦真生 

嵩高い置換基を有するスル

フィナートのピリジニウム塩

の合成と構造 

第 26 回基礎有機

化学討論会 

愛媛大学 

（松山市） 

2015/9 

576.  時延春輝・宮里

裕二・和田亨 

ピロリン酸で架橋した二核

Ru(Et3tacn)錯体の合成と酸

化還元挙動 

錯体化学会 

第 65 回討論会 

奈良女子大学

（奈良市） 

2015/9 

577.  三島かなえ・和

田亨 

単核ルテニウム-ビス(ターピ

リジル)アントラセンの合成と

ルイス酸性金属イオンとの相

互作用 

錯体化学会 

第 65 回討論会 

奈良女子大学

（奈良市） 

2015/9 

578.  和田美里・宮里

裕二・和田亨 

複核コバルト錯体触媒による

酸素四電子還元の反応機構 

錯体化学会 

第 65 回討論会 

奈良女子大学

（奈良市） 

2015/9 

579.  西村俊祐・宮里

裕二・和田亨 

二核ルテニウム錯体による

水の酸化反応における架橋

配位子の効果 

錯体化学会 

第 65 回討論会 

奈良女子大学

（奈良市） 

2015/9 

580.  田中李叶子・松

下信之 

オキソニウムイオンを含むヘ

キサシアニド鉄(II)錯体電荷

移動塩の外部刺激による色

変化と結晶構造 

錯体化学会 

第 65 回討論会 

奈良女子大学

（奈良市） 

2015/9 

581.  加藤茜・松下信

之 

エチルビオロゲン・テトラシア

ニド白金(II)錯体電荷移動塩

の発光相の湿度依存性 

錯体化学会 

第 65 回討論会 

奈良女子大学

（奈良市） 

2015/9 

582.  市川智浩・森本

正和・入江正浩 

ベンゾホスホール基を有する

ジアリールエテンのフォトクロ

ミズム 

2015 年 

光化学討論会 

大阪市立大学

（大阪市） 

2015/9 

583.  伊都将司・池上

雄大・宮坂博・

宇野何岸・高木

光異性化反応を用いた空間

選択的な励起状態生成 

2015 年 

光化学討論会 

大阪市立大学

（大阪市） 

2015/9 
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祐太・森本正

和・入江正浩 

584.  稲留徹・八木

亮・森本正和・

入江正浩 

蛍光性ジアリールエテンの水

中におけるフォトクロミック挙

動 

2015 年 

光化学討論会 

大阪市立大学

（大阪市） 

2015/9 

585.  蕪木智弘・須見

貴樹・宇根佳奈

子・五月女光・

伊都将司・宮坂

博・森本正和・

入江正浩 

可視光応答型蛍光性ジアリ

ールエテンの合成 

2015 年 

光化学討論会 

大阪市立大学

（大阪市） 

2015/9 

586.  藤浪紗栄・高木

祐太・森本正

和・入江正浩 

イオン性置換基を有する水

溶性蛍光ジアリールエテンの

合成 

2015 年 

光化学討論会 

大阪市立大学

（大阪市） 

2015/9 

587.  宇根佳奈子・五

月女光・宮坂

博・小畠誠也・

入江正浩 

ジアリールエテン誘導体の光

誘起環開閉反応に対する励

起波長・温度依存性 

2015 年 

光化学討論会 

大阪市立大学

（大阪市） 

2015/9 

588.  新井悠平・竹井

敏・伊都将司・

宮坂博・宇野何

岸・高木祐太・

森本正和・入江

正浩 

蛍光性ジアリールエテンの単

一分子追跡による高分子薄

膜の動的ミクロ不均一性評

価 

2015 年 

光化学討論会 

大阪市立大学

（大阪市） 

2015/9 

589.  池上雄大・伊都

将司・宮坂博・

宇野何岸・高木

祐太・森本正

和・入江正浩 

ジアリールエテンの光異性化

反応を用いた励起状態の超

解像局在化 

2015 年 

光化学討論会 

大阪市立大学

（大阪市） 

2015/9 

590.  廣口瑛一・井上

翔太・小林健

二・三井正明 

スターバースト型

(D-)5-A-COOH 色素を用い

た色素増感太陽電池の創製

と特性評価 

2015 年 

光化学討論会 

大阪市立大学

（大阪市） 

2015/9 

591.  高倉泰・藤原

寛・小林健二・

三井正明 

枝分かれ多重極子発色団の

単一分子蛍光分光 

2015 年 

光化学討論会 

大阪市立大学

（大阪市） 

2015/9 

592.  森京介・三井 

正明 

有機金属ハライドペロブスカ

イトナノ粒子の単一粒子蛍光

顕微分光 

2015 年 

光化学討論会 

大阪市立大学

（大阪市） 

2015/9 

593.  望月祐志 FMO 計算プログラム

ABINIT-MP のものづくり分

野への展開 

第 9 回 

分子科学討論会 

東京工業大学

（目黒区） 

2015/9 

594.  坂口正貴・望月 FMO 計算におけるフラグメン 第 9 回 東京工業大学 2015/9 
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祐志・福澤薫 ト分割法の詳細検討 分子科学討論会 （目黒区） 

595.  奥脇弘次・川田

修太郎・望月祐

志・大畠広介・

小沢拓 

FMO 計算による粗視化シミ

ュレーションパラメータの算

定の試み 

第 9 回 

分子科学討論会 

東京工業大学

（目黒区） 

2015/9 

596.  田中李叶子・森

本正和・松下信

之 

オキソニウムイオンを含む電

荷移動鉄錯体のベイポクロミ

ズムとプロトン伝導性 

第 9 回 

分子科学討論会 

東京工業大学

（目黒区） 

2015/9 

597.  加藤茜・松下信

之 

エチルビオロゲンとテトラシ

アニド白金(II)錯体からなる

電荷移動塩の発光相の湿度

依存性 

第 9 回 

分子科学討論会 

東京工業大学

（目黒区） 

2015/9 

598.  海野紹・三井正

明 

単一分子分光による色素-

酸化チタン界面電荷移動ダ

イナミクスの解明 

第 9 回 

分子科学討論会 

東京工業大学

（目黒区） 

2015/9 

599.  三井正明・海野

紹 

有機色素-酸化チタン界面電

荷移動の単一分子分光 

第 9 回 

分子科学討論会 

東京工業大学

（目黒区） 

2015/9 

600.  高倉 泰・藤原 

寛・小林 健二・

三井正明 

アジマス・ラジアル偏光を用

いた枝分かれ多重極子発色

団の発光サイトスイッチング

共同の解明 

第 9 回 

分子科学討論会 

東京工業大学

（目黒区） 

2015/9 

601.  大山秀子 ポリプロピレンの熱安定性向

上と難燃化の試み：スーパー

エンジニアリングプラスチック

と層状複水酸化物の効果 

（招待講演） 

NPO 法人スーパ

ーコンポジット研

究会 第 10 回講

演会 

東京工業大学

（目黒区） 

2015/9 

602.  左一八・安倍智

子・山藤歩・寺

岡文照・大坪忠

宗・森田公一・

鈴木隆・常盤広

明 

デングウイルス E タンパク質

機能を抑制する糖誘導体デ

ザイン 

第 34 回日本糖質

学会年会 

東京大学 

（文京区） 

2015/8 

603.  藤田侑・岡崎誠

司・高橋忠伸・

池田潔・鈴木

隆・常盤広明 

硫酸化糖脂質 sulfatide のイ

ンフルエンザウイルス糖タン

パク質 HA における結合部

位の理論的予測 

第 34 回日本糖質

学会年会 

東京大学 

（安田講堂） 

2015/8 

604.  松尾直也・岡崎

誠司・高橋忠

伸・池田潔・鈴

木隆・Mark von 

Itzstein・常盤広

明 

ヒトパラインフルエンザに対

する新規阻害剤と HN タンパ

ク質との理論的相互作用解

析 

第 34 回日本糖質

学会年会 

東京大学 

（安田講堂） 

2015/8 

605.  Saito, Y.;  Chemical and genetic Inaugural 徳島文理大学 2015/8 
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Ogata, M.;  

Nakashima, K.;  

Okamoto, Y.;  

Hanai, R.;  

Kawahara, T.;  

Matsuo, Y.;  

Tanaka, T.;  

Tori, M.;  

Gong, X.;  

Kuroda, C. 

diversity of Eupatorium 

heteriphyllum collected in 

China 

Symposium of the 

Phytochemical 

Society of Asia 

2015 

（徳島市） 

606.  Kawabe, H.;  

Komiyama, T.;  

Saito, Y.;  

Tori, M.;  

Kuroda, C.;  

Gong, X.;  

Ohsaki, A. 

New abietane diterpenoids 

from Salvia grandifolia 

Inaugural 

Symposium of the 

Phytochemical 

Society of Asia 

2015 

徳島文理大学

（徳島市） 

2015/8 

607.  Kuroda, C.;  

Shimizu, A.;  

Okamoto, Y.;  

Tori, M.;  

Hanai, R.;  

Gong, X. 

Chemical composition of 

hybrids of Ligularia 

tongolensis and L. 

cymbulifera 

Inaugural 

Symposium of the 

Phytochemical 

Society of Asia 

2015 

徳島文理大学

（徳島市） 

2015/8 

608.  宮部寛志 キャピラリー電気泳動を利用

する分子間相互作用の速度

解析法 

第 28 回バイオメ

ディカル分析科

学シンポジウム 

長崎大学 

（長崎市） 

2015/8 

609.  Miyabe, K.;  

Shimazaki, Y 

Chromatographic Capillary 

Electrophoresis (CCE): A 

Strategy for Kinetic Study of 

Intermolecular Interaction 

The 22nd 

International 

Symposium on 

Electro- and 

Liquid 

Phase-Separation 

Techniques 

(ITP2015), 

Hersinki, 

(Finland) 

2015/8 

610.  宮部寛志 非固定化かつ非化学修飾状

態における分子間相互作用

の速度解析法 

イノベーションジ

ャパン 2015 

東京ビッグサイ

ト 

（江東区） 

2015/8 

611.  Oyama, H. T.; 

Takase, K.; 

Furuta, M.. 

Effects of an interfacial 

reaction on thermal stability 

and noncombustibility of 

polypropylene/poly(ether 

sulfone) 

XXIV 

International 

Materials 

Research 

Congress (IMRC 

2015) 

Cancun,  

(Mexico) 

2015/8 
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612.  Tsubuki, M.;  

Hosozawa, T.;  

Yokoe, H.;  

Tokiwa, H. 

Studies on the Synthesis of 

Prenylated Quinoline-2-one 

Alkaloids, Aspoquinolones 

18th IUPAC 

International 

Symposium on 

Organometallic 

Chemistry 

Directed Towards 

Organic Synthesis 

Barcelona,  

(Spain) 

2015/7 

613.  松尾直也・左一

八・寺岡文照・

大坪忠宗・池田

潔・森田公一・

常盤広明 

スーパーコンピュータ創薬に

よる抗デングウイルス阻害薬

の設計開発 

創薬懇話会 2015 グランドエクシ

ブ鳴門 ザ・ロッ

ジ 

（鳴門市） 

2015/7 

614.  Yamanaka, M. Transition-State Stabilization 

through Multiple Hydrogen 

Bonds and Dispersion 

Interactions in 

Organocatalysis 

39th NAITO 

Conference 

SAPPORO 

(Japan) 

2015/7 

615. 1 Okazaki, S.; 

Ishitsubo, E.; 

Nakano, Y.; 

Shimano, H.; 

Tokiwa. H 

Theoretical study of several 

dipeptidyl peptidase IV 

inhibitors by the 

first-principles calculation 

and molecular dynamics 

simulation 

24th Amerian 

Peptide 

Symposium 

(APS2015) 

Orland,  

(USA) 

2015/6 

616.  宮部寛志・島崎

裕紀 

クロマトグラフィックキャピラリ

ー電気泳動（CCE）：分子間

相互作用の速度解析法 

第 13 回ホスト・ゲ

スト化学シンポジ

ウム 

東北大学川内

北キャンパス

（仙台市） 

2015/6 

617.  Miyabe, K. Chromatographic Capillary 

Electrophoresis (CCE): A 

Strategy for Analyzing 

Equilibrium and Kinetic 

Characteristics of 

Intermolecular Interaction 

The 42nd 

International 

Symposium on 

High Performance 

Liquid Phase 

Separations and 

Related 

Techniques 

(HPLC 2015) 

Geneva, 

(Switzerland) 

2015/6 

618.  Yukimoto, M.; 

Minoura, M. 

Total Synthesis of an 

Enesulfenic Acid 

第 10 回有機元素

化学セミナー 

京都大学 

(宇治市) 

2015/6 

619.  Yukimoto, M.; 

Minoura, M. 

Synthesis and 

Tautomerization of a Stable 

Enesulfenic Acid 

1th International 

Conference on 

Heteroatom 

Chemistry 

Cean 

(France) 

2015/6 

620.  Kobayashi, S.;  

Minoura, M. 

Synthesis and 

Functionalization of 

1th International 

Conference on 

Cean 

(France) 

2015/6 
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Hypervalent 

Dihalotetraaryltellurium(VI) 

by Oxidative Halogenation 

Heteroatom 

Chemistry 

621.  Hayakawa, K.; 

Kobayashi, S.;  

Minoura, M. 

Synthesis and Difluorination 

of Hypervalent 

Tetraaryltellurium(IV) 

Bearing 

Dimethylaminophenyl 

Ligands 

1th International 

Conference on 

Heteroatom 

Chemistry 

Cean 

(France) 

2015/6 

622.  Morimoto, M. Making and Breaking Bonds 

with Light in Crystals: 

Diarylethene Crystals That 

Convert Light into 

Mechanical Work 

（招待講演） 

Gordon Research 

Conference-Artifi

cial Molecular 

Switches & 

Motors 

Massachusetts,  

(USA) 

2015/6 

623. 2 岡田拓巳・上谷

幸治郎・大山秀

子 

セルロース系ナノ材料の熱

伝導特性(＊学 623) 

平成 27 年度繊維

学会年次大会 

タワーホール船

堀 

（江戸川区） 

2015/6 

624.  山崎大・齊藤天

菜・望月祐志・

梅田宏明・重田

育照 

コレスキー分解型 MP2,MP3

計算の Xeon Phi での性能評

価 

日本コンピュータ

化学会 

東京工業大学 

(目黒区) 

2015/5 

625.  望月祐志・川田

修太郎・中野克

洋 

カルコゲンを含む多重結合

分子のモデル計算 

日本コンピュータ

化学会 

東京工業大学 

(目黒区) 

2015/5 

626.  常盤広明・福澤

薫 

合理的創薬でウイルス感染

症を抑え込む ～リレンザ®

開発者からのメッセージ～ 

第 9 回 CBI 学会

FMO 研究会 

東京工業大学 

（港区） 

2015/5 

627.  山中正浩 キラルブレンステッド酸触媒

による制御システムの理論

的研究 

「有機分子触媒

による未来型分

子変換」第 5 回公

開シンポジウム 

沖縄県市町村

自治会館 

（那覇市） 

2015/5 

628.  佐藤真・山中正

浩・馬場智明・

古田巧・川端猛

夫 

アニリン型酸－塩基触媒を

用いた分子内アルドール反

応の理論的解析 

「有機分子触媒

による未来型分

子変換」第 5 回公

開シンポジウム 

沖縄県市町村

自治会館 

（那覇市） 

2015/5 

629. 3 

 

中村裕介・大山

秀子 

水崩壊性ポリ乳酸ブレンドモ

ノリスの加水分解挙動 

第 64 回高分子年

次大会 

札幌コンベンシ

ョンセンター 

（札幌市） 

2015/5 

630. 4 岡田拓巳・上谷

幸治郎・大山秀

子 

セルロース系ナノ材料の熱

伝導特性(＊学 630) 

第 64 回高分子年

次大会 

札幌コンベンシ

ョンセンター 

（札幌市） 

2015/5 

631. 5 山田絵里香・森 ポリアミド 6/反応性エチレン 第 64 回高分子年 札幌コンベンシ 2015/5 
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洋輔・大山秀子 共重合体における界面反応

と物性の検討 

次大会 ョンセンター 

（札幌市） 

632. 6 宮部寛志・島崎

裕紀 

キャピラリー電気泳動を利用

する分子間相互作用の速度

解析法の開発(＊学 632) 

第 75 回分析化学

討論会 

山梨大学 

（甲府市） 

2015/5 

 

633. 7 島崎裕紀・宮部

寛志 

キャピラリー電気泳動法によ

るチモール－硫酸化 β—シク

ロデキストリン間の分子間相

互作用の速度解析(＊学

633) 

第 75 回分析化学

討論会 

山梨大学 

（甲府市） 

2015/5 

 

634.  加藤幸一郎・ 

福澤薫・望月祐

志 

フラグメント分子軌道計算に

基づく固体表面とペプチドの

相互作用解析 

理論化学討論会 大阪大学 

（豊中市） 

2015/5 

635. 8 Miyabe, K.; 

Shimazaki, Y. 

 

Chromatographic Capillary 

Electrophoresis (CCE): A 

Strategy for Kinetic Study of 

Intermolecular Interaction(＊

学 635) 

The 

39th Internationa

l Symposium on 

Capillary 

Chromatography 

(ISCC2015) 

Fort Worth,  

(USA) 

2015/5 

636. 9 Nakano, Y.;  

Ishitsubo, E.; 

Hiyamizu, K.;  

Han, L.;  

Tsuji, T.;  

Watanabe, Y.;  

Yamada, S.;  

Tokiwa, H 

Theoretical Interaction 

Analysis of Free Fatty Acid 

Receptor, GPR40 and 

GPR120 with omega-3 and 

omega-6 FFAs based on FMO 

Method 

12th Asian 

Congress of 

Nutrition 

(ACN2015) 

Yokohama,  

(Japan) 

2015/5 

637. 1

0 

坂口正貴・福澤

薫・渡邉千鶴・

望月祐志 

ペプチド結合における新規フ

ラグメント分割方法の検証お

よび精度評価(＊学 637) 

日本化学会 

第 95 春季年会 

日本大学 

 (船橋市) 

2015/3 

638. 1

1 

福澤薫・渡邉千

鶴・沖山佳生・

渡邉博文・本間

光貴・望月祐

志・田中成典, 

フラグメント分子軌道計算の

インシリコ創薬への応用 

日本化学会 

第 95 春季年会 

日本大学 

 (船橋市) 

2015/3 

639. 1

2 

土橋滉平・岩田

直人・石坪江梨

香・常盤広明・

鈴木由美子 

NHC 触媒反応・求核的アシ

ル化における Breslow 中間

体の反応性 

日本化学会 

第 95 春季年会 

日本大学 

 (船橋市) 

2015/3 

136



640. 1

3 

野田洋史・秋山

隆彦・山中正浩 

キラルリン酸触媒を用いたト

リフルオロメチル N-H ケチミ

ンの不斉移動水素化反応の

理論的研究 

日本化学会 

第 95 春季年会 

日本大学 

 (船橋市) 

2015/3 

641. 1

4 

市之瀬篤・山中

正浩 

亜鉛ビスアミジナート触媒を

用いたα-ケトエステルの不斉

ヒドロホスホニル化反応にお

ける触媒活性種の探索 

日本化学会 

第 95 春季年会 

日本大学 

 (船橋市) 

2015/3 

642. 1

5 

宍戸健人・山中

正浩 

二点水素結合を介した立体・

会合制御を基盤とする超分

子型不斉分子触媒の開発 

日本化学会 

第 95 春季年会 

日本大学 

 (船橋市) 

2015/3 

643. 1

6 

土岐将太郎・山

中正浩 

複核亜鉛ビスアミジナート触

媒によるα-ケトエステルの不

斉アルキル化反応 

日本化学会 

第 95 春季年会 

日本大学 

 (船橋市) 

2015/3 

644. 1

7 

堀口耕作・山本

絵莉・斉藤巧

泰・山中正浩・

秋山隆彦 

キラルリン酸触媒を用いたジ

ヒドロベンゾジアゼピン誘導

体の不斉水素移動型還元反

応 

日本化学会 

第 95 春季年会 

日本大学 

 (船橋市) 

2015/3 

645. 1

8 

山本絵莉・山中

正浩・堀口耕

作・斉藤巧泰・

秋山隆彦 

キラルリン酸触媒を用いたベ

ンゾチアゾリンによる 1,5-ベ

ンゾジアゼピンの不斉水素

化反応の理論的研究 

日本化学会 

第 95 春季年会 

日本大学 

 (船橋市) 

2015/3 

646. 1

9 

野本拓実・山中

正浩 

キラル Ag(I)-ビスアミジン触

媒を用いたインドールと-置

換--ニトロアクリレートの不

斉 Friedel-Crafts アルキル化

反応の開発 

日本化学会 

第 95 春季年会 

日本大学 

 (船橋市) 

2015/3 

647. 2

0 

平井美咲・高木

広和・廣田洋・ 

黒田智明 

酸素官能基化されたビサボ

ラン化合物の合成と NMR ス

ペクトルによる立体構造の区

別 

日本化学会 

第 95 春季年会 

日本大学 

 (船橋市) 

2015/3 

648. 2

1 

大友郁美・黒田

智明 

両親媒性チオエステルとアミ

ンとの水中反応における疎

水基中のカルボニル位置の

影響 

日本化学会 

第 95 春季年会 

日本大学 

 (船橋市) 

2015/3 

649. 2

2 

西村俊祐・宮里 

裕二・和田亨 

ビス（ターピリジル）アントラセ

ンで架橋した二核ルテニウム

錯体による水の酸化反応(＊

学 649) 

日本化学会 

第 95 春季年会 

日本大学 

 (船橋市) 

2015/3 

650. 2

3 

和田美里・真木 

英孝・宮里裕

複核コバルト錯体触媒による

酸素還元反応の配位子効果

日本化学会 

第 95 春季年会 

日本大学 

 (船橋市) 

2015/3 
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二・和田亨 (＊学 650) 

651. 2

4 

三島かなえ・和

田亨 

非配位ターピリジンを有する

単核ルテニウム−ビス（ター

ピリジル）アントラセン錯体の

合成と酸化還元挙動(＊学

651) 

日本化学会 

第 95 春季年会 

日本大学 

 (船橋市) 

2015/3 

652. 2

5 

行本万里子・原

奈摘子・入江達

也・鈴木文陽・

野田聡・箕浦真

生 

複数のトリプチシル基を有す

る嵩高い置換基の合成 

日本化学会 

第 95 春季年会 

日本大学 

 (船橋市) 

2015/3 

653. 2

6 

行本万里子・箕

浦真生 

9−トリプチシル基を立体保護

基とするエンスルフェン酸の

反応性 

日本化学会 

第 95 春季年会 

日本大学 

 (船橋市) 

2015/3 

654. 2

7 

浜崎絢子・行本

万里子・箕浦真

生 

アルファ位に水素を有するチ

オケトンとジアゾ化合物の反

応 

日本化学会 

第 95 春季年会 

日本大学 

 (船橋市) 

2015/3 

655. 2

8 

一瀬翔・秋葉欣

哉・箕浦真生 

超原子価(4-FC6H4)5Sb およ

び Tol4Te 間でのリガンド交換

反応 

日本化学会 

第 95 春季年会 

日本大学 

 (船橋市) 

2015/3 

656. 2

9 

速川琴菜・小林 

翔・箕浦真生 

ジメチルアミノフェニル基を有

する超原子価有機テルル化

合物の合成と反応 

日本化学会 

第 95 春季年会 

日本大学 

 (船橋市) 

2015/3 

657. 3

0 

杉崎裕一・石田

周平・中村卓

哉・枝元一之・

小澤健一 

NEXAFS による Ag(110)上に

合成した(1×1)TiO2 超薄膜

(＊学 657) 

 

日本化学会 

第 95 春季年会 

日本大学 

 (船橋市) 

2015/3 

658. 3

1 

中村卓哉・杉崎

裕一・石田周

平・吉川峻策・

近葉善・枝元一

之 

Ag(100)上における V 酸化物

薄膜の合成 

日本化学会 

第 95 春季年会 

日本大学 

 (船橋市) 

2015/3 

659. 3

2 

石田周平・杉崎

裕一・中村卓

哉・山口祐太・

滝川早紀・枝元

一之 

P 偏析に伴う Fe2P(0001)面の

表面電子状態変化 

日本化学会 

第 95 春季年会 

日本大学 

 (船橋市) 

2015/3 

660. 3

3 

田中李叶子・岡

澤厚・小島憲

道・松下信之 

ヘキサシアニド鉄(II)錯体電

荷移動塩の酸蒸気による二

段階ベイポクロミズムにおけ

る橙色相の解明 

日本化学会 

第 95 春季年会 

日本大学 

 (船橋市) 

2015/3 

661. 3須見貴樹・蕪木 可視光に応答する蛍光性フ 日本化学会 日本大学 2015/3 
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4 智弘・森本正

和・入江正浩 

ォトクロミックジアリールエテ

ンの合成 

第 95 春季年会  (船橋市) 

662.  市川智浩・森本

正和・入江正浩 

ベンゾホスホール基を有する

ジアリールエテンの合成とフ

ォトクロミック特性 

日本化学会 

第 95 春季年会 

日本大学 

 (船橋市) 

2015/3 

663. 3

6 

深港豪・廣瀬崇

至・松田建児・

入江正浩 

可視光で可逆的なフォトクロ

ミズムを示すジアリールエテ

ンのための分子設計指針 

日本化学会 

第 95 春季年会 

日本大学 

 (船橋市) 

2015/3 

664. 3

7 

池上雄大・伊都

将司・宮坂博・

宇野何岸・高木

祐太・森本正

和・入江正浩 

蛍光スイッチングジアリール

エテン誘導体を用いた超解

像蛍光スポット形成 

日本化学会 

第 95 春季年会 

日本大学 

 (船橋市) 

2015/3 

665. 3

8 

新井悠平・竹井

敏・伊都将司・

宮坂博・宇野何

岸・高木祐太・

森本正和・入江

正浩 

蛍光性ジアリールエテン誘導

体の高分子薄膜中における

単一分子追跡 

日本化学会 

第 95 春季年会 

日本大学 

 (船橋市) 

2015/3 

666. 3

9 

宇根佳奈子・奥

井千秋・片山哲

郎・宮坂博・小

畠誠也・入江正

浩 

ジアリールエテン誘導体の環

開閉反応に対する励起波長

依存性：フェムト秒ダイナミク

スと反応量子収率との相関 

 

日本化学会 

第 95 春季年会 

日本大学 

 (船橋市) 

2015/3 

667. 4

0 

高瀬一希・辰巳

優斗・森本正

和・小島優子・

横島智・中村振

一郎・内田欣吾 

イオン液体の構造を持つ新

規ジアリールエテン誘導体の

合成とその光応答 

 

日本化学会 

第 95 春季年会 

日本大学 

 (船橋市) 

 

2015/3 

668. 4

1 

廣口瑛一・井上

翔太・小林健

二・三井正明 

新奇なπ電子系スターバース

ト有機色素を用いた色素増

感太陽電池の作製と特性評

価 

日本化学会 

第 95 春季年会 

日本大学 

 (船橋市) 

2015/3 

669. 4

2 

海野紹・三井正

明 

色素-酸化チタン界面電荷移

動に基づく蛍光ブリンキング

統計の解明 

日本化学会 

第 95 春季年会 

日本大学 

 (船橋市) 

 

2015/3 

670.  山藤歩・阿部智

子・左一八・大

坪忠宗・池田

潔・鈴木隆・常

盤広明 

高精度第一原理計算を用い

た新規抗デングウイルス阻

害剤に対する理論的研究 

日本薬学会第

135 年会 

兵庫医療大学

（神戸市） 

2015/3 

671.  古畑光司・細沢

拓未・横江弘

o-アミノフェノール 誘導体を

用いた[5-endo-dig]型環化反

第 135 回日本薬

学会年会 

神戸学院大学

（神戸市） 

2015/3 

139



雅・上森理弘・

常盤広明・津吹

政可 

応の開発 

672.  細沢拓未・横江

弘雅・常盤広

明・津吹政可 

Aspoquinolone 類の全合成

研究 

第 135 回日本薬

学会年会 

神戸サンボーホ

ール 

（神戸市） 

2015/3 

673.  横田智洋・細沢

拓未・石坪江梨

花・加藤裕也・

五十嵐学・

KIRSHNER 

Karil N.・

SLIWILAIJARO

EN Nongluk・横

江弘雅・鈴木康

夫・常盤広明・

津吹政可 

新規マルチターゲット抗イン

フルエンザウイルス阻害剤

の構造活性相関研究（１） 

第 135 回日本薬

学会年会 

兵庫医療大学 

（神戸市） 

2015/3 

674.  加藤裕也・細沢

拓未・石坪江梨

花・横田智洋・

五十嵐学・

KIRSHNER 

Karil N.・

SLIWILAIJARO

EN Nongluk・横

江弘雅・鈴木康

夫・常盤広明・

津吹政可 

新規マルチターゲット抗イン

フルエンザウイルス阻害剤

の構造活性相関研究（２） 

第 135 回日本薬

学会年会 

神戸サンボーホ

ール 

（神戸市） 

2015/3 

675.  石坪江梨花・細

沢拓未・五十嵐

学・KIRSHNER 

Karl N.・

SRIWILAIJAR

OEN Nongluk・

横江弘雅・津吹

政可・鈴木康

夫・常盤広明 

梅エキス抽出物をリードとし

た新規マルチターゲット抗イ

ンフルエンザ薬の合理的設

計開発 

第 135 回日本薬

学会年会 

神戸サンボーホ

ール 

（神戸市） 

2015/3 

676.  中野佑香・石坪

江梨花・速水耕

介・韓 力・辻智

子・渡邉泰雄・

山田静雄・常盤

広明 

FMO 法を用いた GPR40 およ

び GPR120 と ω-3/ω-6 系不飽

和脂肪酸との理論的相互作

用解析 

第 135 回日本薬

学会年会 

神戸サンボーホ

ール 

（神戸市） 

2015/3 
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677. 4

3 

寺岡文照・安倍

智子・左一八・

鈴木隆・常盤広

明・大坪忠宗・ 

池田潔 

新規デングウイルス感染阻

害剤の合成（Ⅴ） 

第 135 回日本薬

学会年会 

神戸サンボーホ

ール 

（神戸市） 

2015/3 

678. 5

2 

中村卓哉・杉崎

裕一・石田周

平・吉川峻策・

近葉善・枝元一

之 

Ag(100)上における V 酸化物

薄膜の合成と軟 X 線分光に

よる評価 

第 3 回物構研サ

イエンスフェスタ 

つくば国際会議

場 

(つくば市) 

2015/3 

679. 5

3 

石田周平・杉崎

裕一・中村卓

哉・山口祐太・

滝川早紀・枝元

一之 

遷移金属リン化物単結晶表

面の電子状態 

第 3 回物構研サ

イエンスフェスタ 

つくば国際会議

場 

(つくば市) 

2015/3 

680. 5

4 

杉崎裕一・中村

卓哉・石田周

平・枝元一之・

小澤健一・間瀬

一彦 

NEXAFS を用いた

(1×1)TiO2/Ag(110)の電子状

態(＊学 680) 

 

第 3 回物構研サ

イエンスフェスタ 

つくば国際会議

場 

(つくば市) 

2015/3 

681. 5

5 

吉信淳・近藤

寛・坂本一之・

小澤健一・櫻井

岳暁・枝元一

之・中辻寛・間

瀬一彦・中村潤

児 

エネルギー変換材料の表面

界面物性：VUV/SX 放射光

分光による研究 

第 3 回物構研サ

イエンスフェスタ 

つくば国際会議

場 

(つくば市) 

2015/3 

682. 5

6 

加藤幸一郎・ 

福澤薫・望月祐

志 

アパタイト結晶に対するフラ

グメント分子軌道法の試み 

#2 

応用物理学会 

春季学術講演会 

東海大学 

(平塚市) 

2015/3 

683. 5

7 

望月祐志・福澤

薫 

フラグメント分子軌道法でナ

ノ-バイオ界面を見る 

（招待講演） 

応用物理学会 

春季学術講演会 

東海大学 

(平塚市) 

2015/3 

684. 5

8 

入江正浩 フォトクロミック分子材料の最

前線 

（招待講演） 

第 62 回応用物理

学会春季学術講

演会 

分科企画シンポ

ジウム「散逸ゆら

ぎ制御ナノ電子フ

ォトン系の理論と

デバイス構築」 

東海大学 

(平塚市) 

2015/3 

685. 5

9 

Miyabe, K.; 

Kamiya, S. 

Analysis of Equilibrium and 

Kinetic Characteristics of 

Pittburgh 

Conference 2015 

New Orleans, 

(USA) 

2015/3 
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Intermolecular Interaction 

between 

β-Bromo-cyclodextrin and 

2-Phenoxypropionic Acid by 

Liquid Chromatography(＊学

685) 

(Pittcon 2015) 

686. 6

0 

Shimazaki, Y.;  

Tsuzuki, S.;  

Mochizuki, Y.;  

Miyabe, K. 

Chromatographic Behavior in 

Reversed-Phase Liquid 

Chromatography Using Water 

as the Mobile Phase 

Solvent(＊学 686) 

Pittburgh 

Conference 2015 

(Pittcon 2015) 

New Orleans, 

(USA) 

2015/3 

687. 6

1 

枝元一之 Electronic structure of 

transition metal oxide 

ultrathin films formed on Ag 

surfaces 

フロンティア表面

科学セミナー 

物性研 

(柏市) 

2015/3 

688. 6

2 

和田亨 Ru-C 結合を有するルテニウ

ム錯体による水の酸化反応

(＊学 688) 

文部科学省科学

研究費補助金新

学術領域研究

「人工光合成」

(領域番号 2406), 

第 3 回公開シン

ポジウム 

首都大学東京

(八王子市) 

2015/1 

689.  石坪江梨花・

Karl N. 

Kirshner・

Nongluk 

Sriwilaijaroen・

細沢拓未・横江

弘雅・津吹政

可・鈴木康夫・

常盤広明 

抗インフルエンザウイルス活

性を有するフラン誘導体の多

面性効果に関する理論解析 

4th Negative 

Strand 

Virus-Japan 

Symposium 

ラグナガーデン

ホテル 

（宜野湾市） 

2015/1 

690.  伊東佑仁・石坪

江梨花・Karl N. 

Kirshner・大坪

忠宗・池田潔・

鈴木隆・常盤広

明 

高精度第一原理計算に基づ

く抗パラインフルエンザ阻害

剤の合理的設計・開発 

4th Negative 

Strand 

Virus-Japan 

Symposium 

ラグナガーデン

ホテル 

（宜野湾市） 

2015/1 

691.  藤田侑・高橋忠

伸・池田潔・鈴

木隆・常盤広明 

インフルエンザウイルス HA

と Sulfatide との理論的相互

作用解析 

4th Negative 

Strand 

Virus-Japan 

Symposium 

ラグナガーデン

ホテル 

（宜野湾市） 

2015/1 
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692.  杉崎裕一・枝元

一之・小澤健

一・間瀬一彦 

Ag(110)上に合成した

(1×1)TiO2 超薄膜の電子状

態(＊学 692) 

 

第 28 回日本放射

光学会年会・放

射光科学合同シ

ンポジウム 

立命館大学 

(草津市) 

2015/1 

693.  入江正浩 光機能を創る 

（招待講演） 

名古屋大学物質

科学国際研究セ

ンター・トランスフ

ォーマティブ生命

分子研究所

（RCMS-ITbM）セ

ミナー 

名古屋大学 

（名古屋市） 

2014/12 

694.  奥脇弘次, 望月

祐志, 福澤薫, 

小沢拓, 大畠広

介, 沖山佳生, 

渡邉千鶴, 

フラグメント分子軌道計算の

高分子シミュレーションへの

応用の試み（その１） 

高分子学会計算

機科学部会研究

会 

東京工業大学

（目黒区） 

2014/12 

695.  Nakano, S.;  

Okazaki, S.;  

Yasukawa, K.;  

Dadashipour,  

M.; 

Tokiwa, H.;  

Asano, Y 

Endeavors to bridge a gap 

between wet and dry science 

in enzyme engineering 

Active Enzyme 

Molecule 

(AEM2014) 

Toyama,  

(Japan) 

2014/12 

696.  森本正和 ジアリールエテンフォトクロミ

ック分子結晶の結晶構造と

光機能 

（招待講演） 

2014 高分子・ハ

イブリッド材料研

究センター若手フ

ォーラム 

東北大学 

（仙台市） 

2014/12 

697.  Irie, M. New Frontiers in 

Photochromism 

（招待講演） 

Photochromism 

School 

Dourdan, 

(France) 

2014/12 

698.  行本万里子・箕

浦真生 

9-トリプチシル基を有する不

飽和スルフェン酸の合成と性

質 

第 41 回有機典型

元素化学討論会 

宇部市文化会

館 

（宇部市） 

2014/11 

699.  小林翔・箕浦真

生 

炭素置換基のみを有する超

原子価有機テルル(IV)の構

造と Berry 擬回転 

第 41 回有機典型

元素化学討論会 

宇部市文化会

館 

（宇部市） 

2014/11 

700.  箕浦真生 種々の酸化状態を有する有

機 16 族元素化合物の合成と

性質 

（特別講演） 

第 41 回有機典型

元素化学討論会 

宇部市文化会

館 

（宇部市） 

2014/11 

701.  石坪江梨花・ 

五十嵐学・Karl 

食品由来の天然物を先導化

合物とした新規マルチターゲ

第 32 回メディシ

ナルケミストリー

神戸 

国際会議場 

2014/11 
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N. Kirshner・ 

Nongluk 

Sriwilaijaroen・  

細沢拓未・横江

弘雅・津吹政

可・鈴木康夫・ 

常盤広明 

ット抗インフルエンザ薬の合

理的設計開発 

シンポジウム （神戸市） 

702.  斧田賢嗣・森田

大地・澤田紘

実・藤井佳那・

石坪江梨花・松

野研司・常盤広

明・黒田照夫・ 

宮地弘幸 

ゼニゴケ由来天然物をリード

化合物とした新規膜障害性

抗 MRSA 薬の創製 

第 32 回メディシ

ナルケミストリー

シンポジウム 

神戸 

国際会議場 

（神戸市） 

2014/11 

703.  寺岡文照・安倍

智子・左一八・ 

鈴木隆・ 常盤

広明・大坪忠

宗・池田潔 

新規デングウイルス感染阻

害剤の合成研究（Ⅳ） 

第 32 回メディシ

ナルケミストリー

シンポジウム 

神戸 

国際会議場 

（神戸市） 

2014/11 

704.  Wada, T.;  

Hiraide, N.;  

Onishi, Y.;  

Miyazato, Y. 

Water oxidation catalyzed by 

ruthenium complexes having 

a Ru-C bond(＊学 704) 

2014 

International 

Conference on 

Artificial 

Photosynthesis 

(ICARP2014), 

淡路島夢舞台

国際会議場 

（淡路市） 

2014/11 

705.  Dobashi, K.;  

Iwata, N.;  

Ishitsubo, E.;  

Tokiwa, H.;  

Suzuki, Y. 

Experimental and Theoretical 

Analysis of NHC-Catalyzed 

Nucleophilic Aroylation 

Advanced 

Molecular 

Transformations 

by 

Organocatalysts 

2nd International 

Conference (7th 

Symposium on 

Organocatalysis) 

Tokyo,  

(Japan) 

2014/11 

706.  Noda, H.;  

Akiyama, T.;  

Yamanaka, M. 

Theoretical Study on Chiral 

Phosphoric Acid Catalyzed 

Asymmetric Transfer 

Hydrogenation of 

Trifluoromethylated N-H 

Ketimine Using 

Benzothiazoline 

2th International 

Conference 

Tokyo,  

(Japan) 

2014/11 

707.  Yamamoto, E.;  

Horiguchi, K.;   

Theoretical Study on the 

Mechanism of 

2th International 

Conference 

Tokyo,  

(Japan) 

2014/11 
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Saito, K.;  

Akiyama, T.;  

Yamanaka, M. 

Stereoselectivity in Chiral 

Phosphorus Acid Catalyzed 

Asymmetric Hydrogenation 

of 1,5-Benzodiazepine Using 

Benzothiazoline 

708.  Sato, M.;  

Yamanaka, M.;  

Shigeta, T.;   

Huruta, T.;  

Kawabata, T. 

Theoretical Study of 

Asymmertic 

Desymmetrization of 

4-Nosylamino-1,7-heptanedio

l via 4PPY-Catalyzed 

Enantioselective Acylation 

2th International 

Conference 

Tokyo,  

(Japan) 

2014/11 

709.  Ishitsubo, E.;  

Hosozawa, T.;  

Igarashi, M.;  

Kirshner, K.N.;  

Sriwilaijaroen,  

N.; Yokoe, Hi.;  

Tsubuki, M.;  

Suzuki, Y.;   

Tokiwa, H. 

Development of Novel 

Multi-target Inhibitor for HA 

& NA of Influenza Virus 

Joint Meeting of 

the Society for 

Glycobiology 

(SFG) and the 

Japanse Society 

of 

Carbonhydrates 

Research (JSCR) 

Honolulu, 

(USA) 

2014/11 

710.  谷島大介・大山

秀子 

一軸延伸処理が水崩壊性ポ

リ乳酸ブレンドの構造と加水

分解挙動に及ぼす影響 

プラスチック成形

加工学会・成形

加工シンポジ

ア’14 

朱鷺メッセ 

（新潟市） 

2014/11 

711.  石坪江梨花・五

十嵐学・Karl N. 

Kirshner・ 

Nongluk 

Sriwilaijaroen・ 

細沢拓未・横江 

弘雅・津吹政

可・鈴木康夫・ 

常盤広明 

抗インフルエンザウイルス活

性を有する天然物の多面性

効果に関する高精度 in silico

解析 

第 62 回ウイルス

学会学術集会 

パシフィコ横浜 

（横浜市） 

2014/11 

712.  小西英之・上田

剛・松原美香・ 

森敬介・石川吉

伸・橋本博・常

盤広明・眞鍋敬 

ギ酸誘導体の一酸化炭素生

成機構およびこれを用いる

実用的有機合成反応 

第 40 回反応と合

成の進歩シンポ

ジウム 

東北大学 

（仙台市） 

2014/11 

713.  常盤広明 最新の計算科学による脂肪

酸と受容体との理論的精密

解析 

（招待講演） 

第 13 回ホスファ

チジルセリン研究

会 

東京海洋大学 

（港区） 

2014/11 

714.  小田木陽・古郡 グアニジン－ウレア触媒を用 第 106 回有機合 早稲田大学 2014/11 
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孝太・山本祥

晴・佐藤真・ 

山中正浩・長澤

和夫 

いた速度論的光学分割によ

る光学活性β-置換テトラロン

誘導体の合成法の開発：

(＋)-Linoxepin の全合成 

成シンポジウム （新宿区） 

715.  土岐将太郎・ 

山中正浩 

複核亜鉛ビスアミジナート触

媒によるα-ケトエステルの不

斉アルキル化反応 

第 106 回有機合

成シンポジウム 

早稲田大学 

（新宿区） 

2014/11 

716.  Oyama, H. T. Functionalization of 

Poly(lactic acid) via Alloying 

and Blending 

（招待講演） 

Hangzhou 

Normal 

University 

Hangzhou, 

(China) 

2014/11 

717.  Furuta, M.; 

Oyama, H. T. 

Development of novel 

poly(propylene carbonate) 

alloy 

（招待講演） 

Hangzhou 

Normal 

University 

Hangzhou, 

(China) 

2014/11 

718.  Nakano, Y.;  

Ishitsubo, E.;  

Hayamizu, K.;  

Han, L.; Tsuji,  

T.; Watanabe, Y.;  

Yamada, S.;  

Tokiwa, H. 

Theoretical Interaction 

Analysis of Free Fatty Acid 

Receptor 1 and 4 (FFAR1 and 

FFAR4) with ω-3 and ω-6 

UFFAs based on FMO 

Method 

2nd International 

Conference on 

Pharma and Food 

Shizuoka, 

(Japan) 

2014/11 

719.  Ishitsubo, E.;  

Hosozawa, T.;  

Igarashi, M.;  

Kirshner, K.N.;  

Sriwilaijaroen,  

N.; Yokoe, H.;  

Tsubuki, M.;  

Suzuki, Y.;  

Tokiwa, H. 

Development of Novel 

Multi-target Inhibitor for HA 

& NA of Influenza Virus 

2nd International 

Conference on 

Pharma and Food 

Shizuoka, 

(Japan) 

2014/11 

720.  杉崎裕一・石田

周平・中村卓

哉・枝元一之・

掛札洋平・小澤

健一・間瀬一

彦・近葉善・清

宮真由・谷本彩 

Ag(110)上に合成した

(1×1)TiO2 超薄膜の電子状

態(＊学 720) 

 

第34回表面科学

学術講演会 

島根県立産業

交流会館 

（松江市） 

2014/11 

721.  石田周平・杉崎

裕一・中村卓

哉・掛札洋平・

枝元一之 

遷移金属リン化物単結晶表

面の電子状態 

第34回表面科学

学術講演会 

島根県立産業

交流会館 

（松江市） 

2014/11 

722.  Edamoto, K.;  Comparison of the electronic The 7th Matsue,  2014/11 
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Ishida, S.;  

Sugizaki, Y.;  

Nakamura, T. 

structure of Ni2P(0001) and 

Fe2P(0001): Soft X-ray 

photoelectron spectroscopy 

study 

International 

Symposium on 

Surface Science 

(Japan) 

723.  Sugizaki, Y.;  

Ishida, S.;  

Nakamura, T.;  

Chikaba, T.;  

Yoshikawa, S.;  

Seimiya, M.;  

Tanimoto, A.;  

Kakefuda, Y.;  

Edamoto, K.;  

Ozawa, K. 

The electronic structure of a 

(1×1) TiO2 thin film on 

Ag(100): LEED, PES and 

NEXAFS study(＊学 723) 

 

The 7th 

International 

Symposium on 

Surface Science 

Matsue,  

(Japan) 

2014/11 

724.  Ishida, S.;  

Sugizaki, Y.;  

Nakamura, T.;  

Edamoto, K. 

Change in the surface 

electronic structure of 

Fe2P(0001) induced by P 

segregation 

The 7th 

International 

Symposium on 

Surface Science 

Matsue,  

(Japan) 

2014/11 

725.  望月祐志, 沖山

佳生, 渡邉千

鶴, 野口孝明, 

福澤薫, 田中成

典 

ABINIT-MP による京での性

能について(＊学 725) 

（依頼講演）  

CBI 学会 

2014 年会 

タワーホール船

堀 

（江戸川区） 

2014/10 

726.  Mochizuki, Y.;  

Fukuzawa, K.;  

Okiyama, Y.;  

Watanabe, C.;  

Honma, T.;  

Tanaka, S. 

Theoretical calculations on 

proteins with fragment 

molecular orbital method(＊

学 726) 

CBI conference Tokyo, 

(Japan) 

2014/10 

727.  Ishitsubo, E.;   

Okazaki, S.;   

Nakano,S.;  

Tokiwa, H.;   

Asano. Y 

THEORETICAL STUDY ON 

THE ORIGIN OF 

SUBSTRATE SPECIFICITY 

OF 

ALKALINE-D-PEPTIDASE 

(ADP) BASED ON THE 

FIRST-PRICIPLES 

CALCULATIONS 2 

第 51 回ペプチド

討論会 

徳島大学 

（徳島市） 

2014/10 

728.  常盤広明・石川

岳志・庄司光

男・李秀栄・左

一八・池田潔 

ウイルス全体の全電子計算

による 新規デングウイルス

感染症治療薬の設計開発 

第 6 回「学際計算

科学による新た

な知の発見・統

合・創出」シンポ

ジウム 

筑波大学 

（つくば市） 

2014/10 

729.  中野祥吾・岡崎 産業利用を目指した酵素群 第 6 回「学際計算 筑波大学 2014/10 
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誠司・常盤広

明・浅野泰久 

の機能解明と合理的設計 科学による新た

な知の発見・統

合・創出」シンポ

ジウム 

（つくば市） 

730.  細沢拓未・横江

弘雅・常盤広

明・津吹政可 

プレニル化キノリノンアルカ

ロイドであるアスポキノロン

類の合成研究 

第 56 回天然有機

化合物討論会 

高知県立県民

文化ホール 

（高知市） 

2014/10 

731.  黒田智明・花井 

亮・清水杏菜・

鈴木結里香・渡

辺静・山田ひろ

か・永野肇・通 

元夫・岡本育

子・齋藤義紀・ 

河原孝行・余 

姣君・龔 洵 

数種の中国横断山脈産

Ligularia 雑種の化学成分 

第 56 回天然有機

化合物討論会 

高知県立県民

文化ホール 

（高知市） 

2014/10 

732.  Irie, M. Photochromism of 

Diarylethene Molecules and 

Crystals 

（招待講演） 

Le Giornate di 

Chimica Organica 

a Pavia 

Pavia,  

(Italy) 

2014/10 

733.  土橋滉平・岩田

直人・石坪江梨

花・常盤広明・

鈴木由美子 

求核的アシル化反応の開発

研究 

第 4 回 CSJ 化学

フェスタ 

タワーホール船

堀 

（江戸川区） 

2014/10 

734.  吉田うらら・山中

正浩・川端猛夫 

基質認識型ピロリジノピリジ

ン触媒による幾何異性選択

的アシル化反応の理論的研

究 

第 4 回 CSJ 化学

フェスタ 

タワーホール船

堀 

（江戸川区） 

2014/10 

735.  山本絵莉・山中

正浩・秋山隆彦 

キラルリン酸触媒を用いたベ

ンゾチアゾリンによる 1,5-ベ

ンゾジアゼピンの不斉還元

反応の理論的研究 

第 4 回 CSJ 化学

フェスタ 

タワーホール船

堀 

（江戸川区） 

2014/10 

736.  伊藤結・山中正

浩 

キラルリン酸触媒の 3,3’-位

置換基による立体制御の解

明：引力的相互作用と斥力

的相互作用 

第 4 回 CSJ 化学

フェスタ 

タワーホール船

堀 

（江戸川区） 

2014/10 

737.  行本万里子，箕

浦真生 

α,β-不飽和スルフェン酸か

らスルフィンへの互変異性化 

第 4 回 CSJ 化学

フェスタ 

タワーホール船

堀 

（江戸川区） 

2014/10 

738.  田中李叶子・松

下信之 

ヘキサシアニド鉄(II)酸電荷

移動塩の酸蒸気による二段

第 4 回 CSJ 化学

フェスタ 

タワーホール船

堀 

2014/10 
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階ベイポクロミズム 

（優秀ポスター賞）（別紙資料

8） 

（江戸川区） 

739.  菅野智成・大山

秀子 

ステレオコンプレックス結晶

を含有する・多孔質ポリ乳酸

モノリスの創出 

（優秀ポスター賞） 

（別紙資料９） 

第 4 回 CSJ 化学

フェスタ 

タワーホール船

堀 

（江戸川区） 

2014/10 

740.  海野紹・三井正

明 

色素-酸化チタン界面電荷移

動の単一分子蛍光分光 

第 4 回 CSJ 化学

フェスタ 

タワーホール船

堀 

（江戸川区） 

2014/10 

741.  市川智浩・森本

正和・入江正浩 

ホスホール基を有するフォト

クロミックジアリールエテンの

合成 

2014 年 

光化学討論会 

北海道大学 

（札幌市） 

2014/10 

742.  蕪木智弘・須見

貴樹・森本正

和・入江正浩 

可視光に応答する蛍光性フ

ォトクロミックジアリールエテ

ン 

2014 年 

光化学討論会 

北海道大学 

（札幌市） 

2014/10 

743.  稲葉航平・森本

正和・入江正浩 

熱退色型フォトクロミックジア

リールエテンの置換基効果 

2014 年 

光化学討論会 

北海道大学 

（札幌市） 

2014/10 

744.  千葉宏香・森本

正和・入江正浩 

交互積層法によるフォトメカ

ニカル分子結晶表面の高分

子修飾 

2014 年 

光化学討論会 

北海道大学 

（札幌市） 

2014/10 

745.  藤永典子・辰巳

優斗・糟野潤・

森本正和・横島

智・中村振一

郎・内田欣吾 

マラカイトグリーン部位をもつ

ジアリールエテン誘導体のフ

ォト・ハロ・ソルバトクロミズム 

2014 年 

光化学討論会 

北海道大学 

（札幌市） 

2014/10 

746.  新井悠平・竹井

敏・伊都将司・

宮坂博・宇野何

岸・高木祐太・

森本正和・入江

正浩 

蛍光性ジアリールエテン誘導

体の単一分子発光特性 

2014 年 

光化学討論会 

北海道大学 

（札幌市） 

2014/10 

747.  南健介・西村直

人・森本正和・

小島優子・横島

智・中村振一

郎・内田欣吾 

ジアリールエテン誘導体の光

誘起表面形状変化～分子構

造と結晶形の相関～ 

2014 年 

光化学討論会 

北海道大学 

（札幌市） 

2014/10 

748.  池上雄大・伊都

将司・宮坂博・

宇野何岸・高木

祐太・森本正

和・入江正浩 

ジアリールエテン誘導体を用

いた超解像蛍光スポット形成 

2014 年 

光化学討論会 

北海道大学 

（札幌市） 

2014/10 
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749.  内田欣吾・児玉

隆平・須丸公

雄・森本正和・

横島智・中村振

一郎 

光刺激による亜硫酸ガス発

生剤としてのジアリールエテ

ン 

2014 年 

光化学討論会 

北海道大学 

（札幌市） 

2014/10 

750.  稲留徹・八木

亮・高木祐太・

森本正和・松浦

智夏・片山哲

郎・伊都将司・

宮坂博・入江正

浩 

水溶性蛍光ジアリールエテン

の合成 

2014 年 

光化学討論会 

北海道大学 

（札幌市） 

2014/10 

751.  海野紹・三井正

明 

単一分子蛍光分光による色

素-酸化チタン界面電荷移動

過程の解明 

2014 年 

光化学討論会 

北海道大学 

（札幌市） 

2014/10 

752.  並河知孝・蛭海

洋平・玉木健

斗・三井正明・

小林健二・鎌田

賢司 

分子カプセル化による 9,10-

ビス(フェニルエチニル)アント

ラセンの二光子吸収の増大 

2014 年 

光化学討論会 

北海道大学 

（札幌市） 

2014/10 

753.  井川貴詞・石坪

江梨花・常盤広

明・高木晃・赤

井周司 

計算科学的手法を用いるベ

ンザイン反応の位置選択性

発現機構解析―ベンザイン

反応の位置選択性をコンピ

ュータで読み解く― 

第 64 回日本薬学

会近畿支部大会 

京都薬科大学 

（京都市） 

2014/10 

754.  加藤裕也・細沢

拓未・石坪江梨

花・五十嵐学・

Karl N. Kirshner, 

Nongluk 

Sriwilaijaroen・ 

横江弘雅・鈴木

康夫・津吹政

可・常盤広明 

新規マルチターゲット抗イン

フルエンザ阻害剤の合成研

究 

第 58 回日本薬学

会関東支部大会 

昭和薬科大学 

（町田市） 

2014/10 

755.  佐藤菜摘・石坪

江梨花・常盤広

明 

密度汎関数理論を用いたシ

アル酸の水和構造の理論的

研究 

第 58 回日本薬学

会関東支部大会 

昭和薬科大学 

（町田市） 

2014/10 

756.  佐藤大樹・田口 

友里・加藤誠

也・細沢拓未・

上森理弘・横江

弘雅・常盤広

明・津吹政可 

FR901483 合成におけるチロ

シノール誘導体の N-アリー

ル化反応の検討 

第 58 回日本薬学

会関東支部大会 

昭和薬科大学 

（町田市） 

2014/10 
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757.  石坪江梨花, 中

野佑香, 太田崇

文, 川上 勝,  

常盤広明 

3D プリンタを用いた創薬標

的受容体および薬物候補化

合物の新規 3D 模型の簡易

作成とその応用 

第 58 回日本薬学

会関東支部大会 

昭和薬科大学 

（町田市） 

2014/10 

758.  入江正浩 光機能を創る 

（招待講演） 

高次複合光応答

分子システム第 1

回公開シンポジ

ウム 

大阪大学 

（豊中市） 

2014/9 

759.  Ishitsubo, E.;  

Kirshner, K.N.;  

Sriwilaijaroen,  

N.; Suzuki, Y.;  

Tokiwa, H. 

In silico analysis based on the 

first-principles calculations 

and molecular dynamics 

simulations of pleiotropic 

effect of novel inhibitor for 

influenza virus pathogenesis 

13th Awaji 

International 

Forum on 

Infection and 

Immunity 2014 

Nara, 

(Japan) 

2014/9 

760.  Ishitsubo, E.;  

Hosozawa, T.;  

Igarashi, M.;  

Yokoe, H.;  

Tsubuki, M.;  

Tokiwa, H. 

Rational Drug Design of 

Novel anti-Influenza 

inhibitors based on Fragment 

Orbital Method and MD 

Simulations 

3rd International 

Conference of 

Drug Design 

2014 

Oxford,  

(UK) 

2014/9 

761.  山中正浩 キラルリン酸触媒反応にお

ける反応制御・立体制御機

構の解明 

2014 年有機反応

機構研究会 

兵庫県民会館 

（神戸市） 

2014/9 

762.  田中李叶子・松

下信之 

有機アクセプター・金属錯体

ドナーからなる電荷移動塩

の外部刺激応答 

第 8 回分子科学

討論会 

広島大学 

（東広島市） 

2014/9 

763.  細沢拓未・横江

弘雅・常盤広明, 

津吹政可 

プレニル化キノリノンアルカ

ロイドの合成研究 

第 58 回香料・香

料・テルペンおよ

び精油化学に関

する討論会 

和歌山大学 

（和歌山市） 

2014/9 

764.  平井美咲・廣田 

洋・黒田智明 

8, 10 位の酸化されたビサボ

ランモデル化合物の合成と

NMR スペクトル 

第 58 回香料・香

料・テルペンおよ

び精油化学に関

する討論会 

和歌山大学 

（和歌山市） 

2014/9 

765.  通 元夫・高橋

宏明・齋藤義

紀・中島勝幸・

岡本育子・龔 

洵・黒田智明・

花井亮 

中国産キク科 Ligularia 

pleurocaulis の新規化学成分

と多様性 

第 58 回香料・香

料・テルペンおよ

び精油化学に関

する討論会 

和歌山大学 

（和歌山市） 

2014/9 

766.  通 元夫・谷口

瑞穂・大坪孝

徳・岩本夢子・

中国産キク科 Ligularia 

sagitta の新規化学成分 

第 58 回香料・香

料・テルペンおよ

び精油化学に関

和歌山大学 

（和歌山市） 

2014/9 
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中島勝幸・岡本

育子・齋藤義

紀・龔 洵・黒田

智明 

する討論会 

767.  清水杏菜・井上

恭輔・市原麻由, 

花井亮・齋藤義

紀・岡本育子・ 

通 元夫・龔 

洵・黒田智明 

中国産横断山脈産 Ligularia 

vellerea および L. 

melanothyrsa のケモタイプ 

第 58 回香料・香

料・テルペンおよ

び精油化学に関

する討論会 

和歌山大学 

（和歌山市） 

2014/9 

768.  齋藤義紀・日高

基貴・中島勝

幸・岡本育子・ 

通 元夫・河原

孝行・松尾洋

介・田中隆・龔 

洵・黒田智明 

中国四川省産Aquilegia未同

定種の新規アビエタン型ジテ

ルペン 

第 58 回香料・香

料・テルペンおよ

び精油化学に関

する討論会 

和歌山大学 

（和歌山市） 

2014/9 

769.  緒方美咲・齋藤

義紀・中島勝

幸・通 元夫・河

原孝行・松尾洋

介・田中隆, 龔 

洵・黒田智明 

中国雲南省および重慶市産

キク科 Eupatorium 

heterophyllum の新規セスキ

テルぺイド 

第 58 回香料・香

料・テルペンおよ

び精油化学に関

する討論会 

和歌山大学 

（和歌山市） 

2014/9 

770.  八百板康範・龔 

洵・黒田智明 

中国産キク科 Ligularia 

liatroides の化学成分 

第 58 回香料・香

料・テルペンおよ

び精油化学に関

する討論会 

和歌山大学 

（和歌山市） 

2014/9 

771.  望月祐志・福澤

薫・加藤幸一

郎・沖山佳生・

塚本貴志・宮部

寛志・都築誠

二・古明地勇

人・小沢拓・大

畠広介・渡邉千

鶴・永田大樹・

豊島輝・酒井泉

美・奥脇弘次 

フラグメント分子軌道計算の

ナノバイオテクノロジーへの

展開(その１) 

応用物理学会 

秋季学術講演会 

北海道大学 

（札幌市） 

2014/9 

772.  真木英孝・宮里 

裕二・和田亨 

ビピリジル系配位子を有する

複核コバルト錯体触媒による

酸素還元反応(＊学 772) 

錯体化学会第 64

回討論会 

中央大学 

（文京区) 

2014/9 

773.  和田美里・宮里

裕二・和田亨 

キサンテンにより架橋された

二核コバルト錯体における酸

錯体化学会第 64

回討論会 

中央大学 

（文京区) 

2014/9 
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素の四電子還元反応の選択

性 (＊学 773) 

774.  西村俊祐・宮里 

裕二・和田亨 

ビス(ターピリジル)アントラ

キノンで架橋した二核ルテニ

ウム錯体による水の酸化反

応 (＊学 774) 

錯体化学会第 64

回討論会 

中央大学 

（文京区) 

2014/9 

775.  宮里裕二・谷田

貝美那・和田亨 

ピロリン酸架橋型二核 Ru 錯

体における支持配位子の変

換と性質への影響調査(＊学

775) 

錯体化学会第 64

回討論会 

中央大学 

（文京区) 

2014/9 

776.  田中李叶子・松

下信之 

ヘキサシアニド鉄(II)錯体塩

の電荷移動相互作用を利用

した酸蒸気による二段階ベイ

ポクロミズム 

錯体化学会第 64

回討論会 

中央大学 

（文京区) 

2014/9 

777.  松下信之・田中

李叶子・小中

尚・佐々木明登 

ベイポクロミック銅(II)錯体の

構造未決定相の粉末 X 線構

造解析 

錯体化学会第 64

回討論会 

中央大学 

（文京区) 

2014/9 

778.  渡邉永治・吉田

真那・松下信之 

レドックス活性白金錯体にお

ける常磁性緩和の核磁気共

鳴による研究 

錯体化学会第 64

回討論会 

中央大学 

（文京区) 

2014/9 

779.  上之原和佳・松

下信之 

テトラシアニド白金(II)酸電荷

移動塩の発光相の温度・湿

度変化 

錯体化学会第 64

回討論会 

中央大学 

（文京区) 

2014/9 

780.  橋本愛・松下信

之 

単結晶フォトクロミック白金

(II)錯塩構築の試みと新規含

水塩の結晶構造 

錯体化学会第 64

回討論会 

中央大学 

（文京区) 

2014/9 

781.  眞柄勇希・松下

信之 

ハロゲン架橋一次元白金錯

体スルホコハク酸ジアルキ

ル塩の混合原子価状態のア

ルキル鎖長依存性 

錯体化学会第 64

回討論会 

中央大学 

（文京区) 

2014/9 

782.  宮部寛志・神谷

諭司 

固定相リガンド－試料分子

間相互作用のモーメント解析

(＊学 782) 

日本分析化学会

第 63 年会 

広島大学 

（東広島市） 

2014/9 

783.  島崎裕紀・豊島 

輝・甲原翔太・

都築誠二・望月

祐志・宮部寛志 

逆相液体クロマトグラフィー

系における保持挙動の計算

化学的研究(＊学 783) 

日本分析化学会

第 63 年会 

広島大学 

（東広島市） 

2014/9 

784.  田中李叶子・松

下信之 

ビピリジン骨格を有する有機

アクセプターと鉄錯体ドナー

からなる電荷移動塩のベイ

ポクロミズム 

第 23 回有機結晶

シンポジウム 

東邦大学 

（船橋市） 

2014/9 

785.  土橋滉平・岩田

直人・石坪江梨

求核的アシル化反応の開発

および反応解析研究 

第 44 回複素環化

学討論会 

札幌市民ホー

ル 

2014/9 
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花・常盤広明・

鈴木由美子 

（札幌市） 

786.  Ishitsubo, E.;  

Hosozawa, T.;  

Igarashi, M.;  

Kirshner, K.N.;  

Sriwilaijaroen,  

N.; Yokoe, H.;  

Tsubuki, M.;  

Suzuki, Y.;  

Tokiwa, H. 

Development of Novel 

Multi-target Inhibitor for HA 

& NA of Influenza Virus 

International 

Symposium on 

Sialoglyco 2014 

Gold Coast, 

(Australia) 

2014/9 

787.  行本万里子・箕

浦真生 

9-トリプチシルメチル基を有

するチオケトン類および誘導

体の合成と構造 

第 25 回基礎有機

化学討論会 

東北大学 

（仙台市） 

2014/9 

788.  和田芳樹・松下

信之・大橋直樹 

擬一次元白金錯体における

格子緩和状態の生成消滅過

程の励起波長依存性 

日本物理学会

2014 年秋季大会 

中部大学 

（春日井市） 

2014/9 

789.  Miyabe, K. Development of New 

Moment Equations for 

Chromatography Based on 

Langmuir Type Reaction 

Kinetics(＊学 789) 

20th International 

Symposium on 

Separation 

Sciences (ISSS 

2014) 

Prague,  

(Czech 

Republic) 

2014/8 

790.  中野佑香・石坪 

江梨花・速水耕

介・韓 力・辻智

子・常盤広明 

高精度第一原理計算および

分子動力学シミュレーション

を用いた非エステル型脂肪

酸と脂肪酸受容体との理論

的相互作用解析 

日本脂質栄養学

会第 23 回大会 

東京国際交流

館プラザ 

（江東区） 

2014/8 

791.  Minoura, M.; 

Yukimoto, M 

SYNTHESIS AND 

CHARACTARIZATION OF 

α,β-UNSATURATED 

SULFENIC ACID(＊学 791) 

（招待講演） 

26th 

INTERNATION

AL 

SYMPOSIUM 

ON ORGANIC 

CHEMISTRY OF 

SULFUR 

ISTANBUL, 

(TURKEY) 

2014/8 

792.  Fujiwara, T.;   

Mori, H.;   

Komeiji, Y.;  

Mochizuk. Y. 

Fragment molecular 

orbital-based molecular 

dynamics study on hydrated 

Ln(III) ions 

CSW2014 

conference 

Tsukuba , 

(Japan) 

2014/8 

793.  宮部寛志 HPLC を用いる分子間相互

作用のモーメント解析法の開

発(＊学 793) 

第 27 回バイオメ

ディカル分析科

学シンポジウム 

帝京大学 

（板橋区） 

2014/8 

794.  Tanishima, D.;  

Oyama, H, T.;   

Poly(aspartic 

acid-co-L-lactide) (PAL) and 

American 

Chemical Society 

San Francisco,  

(USA) 

2014/8 
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Maekawa, S.;  

Usugi, S. 

poly(malic acid-co-L-lactide) 

(PML) as accelerators for 

hydrolytic degradation of 

poly(L-lactic acid)(PLLA) 

248th National 

Meeting & 

Exposition 

795.  Shimizu, Y.;    

Kanno, T.;  

Oyama, H, T. 

Silica xerogels 

synthesized using silane 

monomers and 

poly(dimethylsiloxane) as 

precursors  

American 

Chemical Society 

248th National 

Meeting & 

Exposition 

San Francisco,  

(USA) 

2014/8 

796.  常盤広明・大坪

忠宗・池田潔・

阿部太洋・八木

亮・高木祐太・

稲留徹・森本正

和・木下勉・入

江正浩 

糖置換基導入による水溶化

蛍光フォトクロミック分子の合

理的開発と生体系への応用

(＊学 796) 

第 33 回日本糖質

学会年会 

名古屋大学 

（名古屋市） 

2014/8 

797.  石坪江梨花・五

十嵐学・Karl N. 

Kirshner・

Nongluk 

Sriwilaijaroen・

細沢拓未・横江

弘雅・津吹政

可・鈴木康夫・

常盤広明 

第一原理計算によるムメフラ

ールのインフルエンザウイル

ス表面糖タンパク質に対する

理論的相互作用解析 

第 33 回日本糖質

学会年会 

名古屋大学 

（名古屋市） 

2014/8 

798.  土岐将太郎・山

中正浩 

複核亜鉛ビスアミジナート触

媒によるα-ケトエステルの不

斉アルキル化反応 

日本プロセス化

学会 2014 サマー

シンポジウム 

船堀タワーホー

ル 

（江戸川区） 

2014/7 

799.  市之瀬篤・海津

渓介・山中正浩 

亜鉛ビスアミジナート触媒を

用いたα-ケトエステルの不斉

ヒドロホスホニル化反応 

日本プロセス化

学会 2014 サマー

シンポジウム 

船堀タワーホー

ル 

（江戸川区） 

2014/7 

800.  宍戸健人・山中

正浩 

二点水素結合に基づく超分

子型不斉分子触媒の開発 

日本プロセス化

学会 2014 サマー

シンポジウム 

船堀タワーホー

ル 

（江戸川区） 

2014/7 

801.  杉崎裕一・枝元

一之・掛札洋

平・小澤健一・

間瀬一彦 

光電子分光および X 線吸収

端微細構造による Ag(110)上

の TiO2 超薄膜の評価(＊学

801) 

 

第 10 回放射光表

面科学研究部会

シンポジウム・顕

微ナノ材料科学

研究会合同シン

ポジウム 

あいち産業科

学技術総合セ

ンター 

（瀬戸市） 

2014/7 

802.  枝元一之・石田

周平・杉崎裕

一・中村卓哉・

Ni2P(0001)および Fe2P(0001)

の軟 X 線光電子分光 

第 10 回放射光表

面科学研究部会

シンポジウム・顕

あいち産業科

学技術総合セ

ンター 

2014/7 
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滝川早紀・山口

祐太 

微ナノ材料科学

研究会合同シン

ポジウム 

（瀬戸市） 

803.  黒田智明 中国横断山脈地域における

キク科リグラリア属植物の化

学成分と生態 

第 4 回天然物パ

ワーシンポジウ

ム 

東京大学 

（文京区） 

2014/7 

804.  Irie, M. Making and Breaking Bonds 

with Light: Discovery and 

Development of 

Photochromic Diarylethenes 

(Porter Medal Lecture) 

（招待講演） 

XXVth IUPAC 

Symposium on 

Photochemistry 

Bordeaux, 

(France) 

2014/7 

805.  細沢拓未・石坪

江梨花・五十嵐

学・Karl N. 

Kirshner・

Nongluk 

Sriwilaijaroen・

横江弘雅・津吹

政可・鈴木康

夫・常盤広明 

新規マルチターゲット抗イン

フルエンザ阻害剤の開発 

PartⅠ:合理的設計と理論解

析 

創薬懇話会 2014 長良川温泉ホ

テルパーク 

（岐阜市） 

2014/7 

806.  石坪江梨花・五

十嵐学・Karl N. 

Kirshner・

Nongluk 

Sriwilaijaroen・

細沢拓未・横江

弘雅・津吹政

可・鈴木康夫・

常盤広明 

新規マルチターゲット抗イン

フルエンザ阻害剤の開発 

PartⅡ:合理的設計と理論解

析 

創薬懇話会 2014 長良川温泉ホ

テルパーク 

（岐阜市） 

2014/7 

807.  森敬介・小西英

之・石川吉伸・

橋本博・常盤広

明・眞鍋敬 

塩基によるギ酸エステルの

分解反応の計算化学的解析 

第 60 回日本薬学

会東海支部大会 

鈴鹿医療科学

大学 

（鈴鹿市） 

2014/7 

808.  Irie, M. Diarylethene Crystals that 

Convert Light into 

Mechanical Work: An 

Approach to Molecular 

Machinery 

（招待講演） 

NIMS Conference 

2014 

Tsukuba, 

(Japan) 

2014/7 

809.  Morimoto, M. Photochromism of 

diarylethene single crystals: 

photoinduced shape change 

Breaking and 

Making Bonds 

with Light 

Colorado, 

(USA) 

2014/6 
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and photomechanical 

performance 

（招待講演） 

Workshop 

810.  望月祐志・福澤

薫・沖山佳生・ 

渡邉千鶴・本間

光貴・田中成典 

フラグメント分子軌道法に基

づくタンパク質の理論計算

(＊学 810) 

 

蛋白質科学会 ワークピア横浜

（横浜市） 

2014/6 

811.  古郡孝太・小田

木陽・佐藤真・

山中正浩・長澤

和夫 

テトラロン型β-ケトエステルα

位の有機触媒的不斉酸化反

応を基盤とするβ位及びγ位

の速度論的光学分割” 

分子活性化-有機

分子触媒合同シ

ンポジウム 

北海道大学 

（札幌市） 

2014/6 

812.  野田洋史・舟山

浩介・椴山儀

恵・寺田眞浩・

山中正浩 

キラルビスリン酸触媒を用い

た不斉 Diels-Alder 反応の理

論的研究 

分子活性化-有機

分子触媒合同シ

ンポジウム 

北海道大学 

（札幌市） 

2014/6 

813.  長澤裕貴・柴田

幸大・鹿又喬

平・山中正浩・

寺田眞浩 

キラルリン酸触媒によるアズ

ラクトンとビニルエーテルの

直接的不斉アルドール型反

応の理論的研究 

分子活性化-有機

分子触媒合同シ

ンポジウム 

北海道大学 

（札幌市） 

2014/6 

814.  佐藤真・山中正

浩・長澤和夫・

川端猛夫 

柔軟な骨格を持つ有機分子

触媒を用いた触媒反応 の

理論的解析 

分子活性化-有機

分子触媒合同シ

ンポジウム 

北海道大学 

（札幌市） 

2014/6 

815.  Hosozawa, T.;  

Ishitsubo, E.;  

Kirshner, K.N.;  

Sriwilaijaroen,  

N.; Yokoe, H.;  

Tsubuki, M.;  

Suzuki, Y.;  

Tokiwa, H. 

Development of Novel 

Multitarget Inhibitor for 

Glycoproteins of Influenza 

Virus Part I: Organic 

Synthesis and Optical 

Resolution 

9th International 

Symposium on 

Glycosyltransfera

ses (Glyco-T 

2014) 

Porto,  

(Portugal) 

2014/6 

816.  Ishitsubo, E.;  

Hosozawa, T.;  

Kirshner, K.N.;  

Sriwilaijaroen,  

N.; Yokoe, H.;  

Tsubuki, M.;  

Suzuki, Y.;  

Tokiwa, H 

Development of Novel 

Multitarget Inhibitor for 

Glycoproteins of Influenza 

Virus Part II Rational Design 

and in silico Analysis 

9th International 

Symposium on 

Glycosyltransfera

ses (Glyco-T 

2014),  

Porto, 

(Portugal) 

2014/6 

817.  森啓二・栗原一

樹・矢部真之

介・山中正浩・

秋山隆彦 

ヒドリド転位型分子内 redox

系の連続利用による二重 

C(sp3)-H 結合官能基化反

応の開発 

第 105 回有機合

成シンポジウム 

東京工業大学 

（目黒区） 

2014/6 

818.  Ishitsubo, E.;  Novel in silico investigation 3rd isirv Antiviral Tokyo,  2014/6 
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Kirshner, K.N.;  

Sriwilaijaroen,  

N.; Hosozawa,  

T.l Yokoe, H.;  

Tubuki, M.;  

Suzuki,Y.;  

Tokiwa, H. 

between pleiotropic inhibitor 

for multitarget and Influenza 

virus 

Group 

Conference 

(Japan) 

819.  谷島大介・大山

秀子・前川真太

朗・宇杉真一 

ポリ乳酸系水崩壊性ブレンド

の加水分解挙動の研究 

第 63 回高分子学

会年次大会 

名古屋国際会

議場 

（名古屋市） 

2014/5 

820.  清水祐子・菅野

智成・大山秀子 

3 官能性シランモノマー/ポリ

ジメチルシロキサンを前駆体

とした柔軟性シリカキセロゲ

ルの創出 

第 63 回高分子学

会年次大会 

名古屋国際会

議場 

（名古屋市） 

2014/5 

821.  菅野智成・大山

秀子 

ステレオコンプレックス結晶

を含む・多孔質ポリ乳酸モノ

リスの生成 

第 63 回高分子学

会年次大会 

名古屋国際会

議場 

（名古屋市） 

2014/5 

822.  宮部寛志 固定相リガンド－溶質分子

間相互作用のモーメント解析

法の開発(＊学 822) 

第 74 回分析化学

討論会 

日本大学 

（郡山市） 

2014/5 

823.  島崎裕紀・甲原

翔太・宮部寛志 

水を移動相として使用する逆

相液体クロマトグラフィー系

の分離挙動のモーメント解析

(＊学 823) 

第 74 回分析化学

討論会 

日本大学 

（郡山市） 

2014/5 

824.  小嶋亮平・岡田

智暉・江波幸

樹・和田亨・望

月祐志 

1,4,7-トリアザシクロノナン

(tacn)を配位とする白金錯体

の電子状態 

理論化学討論会 名古屋大学 

（名古屋市） 

2014/5 

825.  岡崎誠司・中野

祥吾・常盤広

明・浅野泰久 

第一原理計算および MD シ

ミュレーションを用いた植物

由来ヒドロキシルゲナーゼの

マルチスケールシミュレーシ

ョン 

日本農芸化学会

2014 年度大会 

明治大学 

（川崎市） 

2014/3 

826.  石川岳志・常盤

広明 

今こそ高精度計算によるコン

ピュータ支援型創薬を -ここ

までわかる DPP4 阻害薬の

違い- 

日本薬学会第

134 年会ランチョ

ンセミナー 

熊本大学 

（熊本市） 

2014/3 

827.  常盤広明・宮地

弘幸 

ウエット－ドライ融合型医薬

カテゴリを基盤とする創薬学

の可能性 

日本薬学会第

134 年会シンポジ

ウム 

熊本大学 

（熊本市） 

2014/3 

828.  佐藤大樹・田口 [5-endo-dig]型環化反応によ 日本薬学会第 熊本大学 2014/3 
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友里・加藤誠

也・細沢拓未・

上森理弘・横江

弘雅・常盤広

明・津吹政可 

るスピロジエノン骨格の構築

と FR901483 の不斉合成 

134 年会 （熊本市） 

829.  細沢拓未・上森

理弘・横江弘

雅・常盤広明・

津吹政可 

細胞毒性を有するキノリンア

ルカロイド aspoquinolone A

の合成研究 

（日本薬学会優秀発表賞受

賞） 

日本薬学会第

134 年会 

熊本大学 

（熊本市） 

2014/3 

830.  斧田賢嗣・森田

大地・澤田紘

実・石坪江梨

花・松野研司・

常盤広明・黒田

照夫・宮地弘幸 

天然由来 bis(bibenzyl) 骨格

を有する新規膜障害性抗

MRSA 薬の創製 

日本薬学会第

134 年会 

熊本大学 

（熊本市） 

2014/3 

831.  山藤歩・安倍智

子・Karl K 

Kirschner・横江

弘雅・津吹政

可・鈴木隆・池

田潔・左一八・

常盤広明 

新規デングウイルス感染症

治療薬の理論的設計・開発 

日本薬学会第

134 年会 

熊本大学 

（熊本市） 

2014/3 

832.  丸藤友彦・石坪 

江梨花・加来田 

博貴・山田幸

子・槇島 誠・常

盤 広明 

高精度第一原理計算および

MD シミュレーションを用いた

核内受容体 AF2 インターフェ

ースの動的構造解析 

日本薬学会第

134 年会 

熊本大学 

（熊本市） 

2014/3 

833.  石坪江梨花・中

野佑香・島野

仁・常盤広明 

高精度第一原理計算を用い

た DPP-4 阻害薬に関する理

論的研究 3  

日本薬学会第

134 年会 

熊本大学 

（熊本市） 

2014/3 

834.  藤田侑・高橋忠

伸・鈴木隆・池

田潔・常盤広明 

インフルエンザHAとスルファ

チドとの理論的相互作用解

析 

日本薬学会第

134 年会 

熊本大学 

（熊本市） 

2014/3 

835.  石坪江梨花・

Karl N. 

Kirshner・

Nongluk 

Sriwilaijaroen・

鈴木康夫・常盤

広明 

梅エキス抽出物をリードとし

たマルチターゲット新規抗イ

ンフルエンザ薬の合理的設

計・開発 

（日本薬学会優秀発表賞受

賞） 

日本薬学会第

134 年会 

熊本大学 

（熊本市） 

2014/3 

836.  中野佑香・石坪

江梨花・丸藤友

第一原理計算および MD シ

ミュレーションを用いた遊離

日本薬学会第

134 年会 

熊本大学 

（熊本市） 

2014/3 
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彦・速水耕介・

韓力・辻智子・

常盤広明 

脂肪酸と脂肪酸受容体との

理論的相互作用解析 

837.  福澤薫,・渡邉千

鶴・塚本貴志・

加藤昭史・沖山

佳生・田中成

典・望月祐志 

FMO 電子状態計算による X

線結晶構造の精密化の検討 

日本化学会  

第 94 春季年会 

名古屋大学 

（名古屋市） 

2014/3 

838.  沖山佳生・渡邉

千鶴・望月祐

志・坂倉耕太・

山本純一・野口

孝明・小久保達

信・新宮哲・古

明地勇人・福澤

薫・中野達也・ 

田中成典 

ABINIT-MP による京でのフ

ラグメント分子軌道計算(＊

学 838) 

日本化学会  

第 94 春季年会 

名古屋大学 

（名古屋市） 

2014/3 

839.  滝田京子・山中

正浩 

キラル銀ビスアミジン触媒を

用いたインドールとニトロア

ルケンの不斉 Friedel-Crafts

アルキル化反応の開発 

日本化学会  

第 94 春季年会 

名古屋大学 

（名古屋市） 

2014/3 

840.  坂田健・山中正

浩・吉岡謙・浦

口大輔・大井貴

史 

キラルテトラアミノホスホニウ

ム塩を用いた高位置・高立

体選択的 1,6-付加反応に関

する理論的研究 

日本化学会  

第 94 春季年会 

名古屋大学 

（名古屋市） 

2014/3 

841.  海津渓介・山中

正浩 

二核亜鉛ビスアミジナート触

媒を用いたα-ケトエステルの

不斉ヒドロホスホニル化反応 

日本化学会  

第 94 春季年会 

名古屋大学 

（名古屋市） 

2014/3 

842.  土岐将太郎・山

中正浩 

複核亜鉛ビスアミジナート触

媒によるα-ケトエステルの不

斉アルキル化反応 

日本化学会  

第 94 春季年会 

名古屋大学 

（名古屋市） 

2014/3 

843.  岸信孝・山中正

浩 

キラル亜鉛ビスアミジン触媒

による不斉向山アルドール

反応における化学選択性 

日本化学会  

第 94 春季年会 

名古屋大学 

（名古屋市） 

2014/3 

844.  矢部真之介・栗

原一樹・森啓

二・秋山隆彦・

山中正浩 

分子内 redox 反応における

ヒドリド転位の化学選択性に

関する理論的研究 

日本化学会  

第 94 春季年会 

名古屋大学 

（名古屋市） 

2014/3 

845.  小田木陽・古郡

孝太・佐藤真・

山中正浩・長澤

和夫 

グアニジン－ウレア触媒を用

いたテトラロン型β-ケトエステ

ルα位の不斉酸化反応を基

盤とするβおよびγ位の速度

論的光学分割法の開発 

日本化学会  

第 94 春季年会 

名古屋大学 

（名古屋市） 

2014/3 
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846.  山中正浩 キラルリン酸触媒の反応制

御・立体制御機構の解明 

日本化学会  

第 94 春季年会 

名古屋大学 

（名古屋市） 

2014/3 

847.  平井美咲・廣田 

洋・黒田智明 

４種のビサボラン側鎖異性

体の合成とその NMR 

日本化学会  

第 94 春季年会 

名古屋大学 

（名古屋市） 

2014/3 

848.  高木広和・廣田 

洋・黒田智明 

Ligularia lankongensis から

単離されたビサボラン型セス

キテルペンの合成研究 

日本化学会  

第 94 春季年会 

名古屋大学 

（名古屋市） 

2014/3 

849.  池上大輔・黒田

智明 

アリルシランの水中閉環反

応を用いるメチレンラクトン化

合物の合成研究 

日本化学会  

第 94 春季年会 

名古屋大学 

（名古屋市） 

2014/3 

850.  和田亨・江波幸

樹・宮里裕二 

1,4,7-トリアザシクロノナン配

位子を有する白金錯体の 2

電子酸化還元反応に伴う可

逆的構造変化(＊学 850) 

日本化学会  

第 94 春季年会 

名古屋大学 

（名古屋市） 

2014/3 

851.  和田美里・宮里 

裕二・和田亨 

複核コバルト錯体を触媒とす

る酸素の四電子還元反応に

おける架橋配位子の影響(＊

学 851) 

日本化学会  

第 94 春季年会 

名古屋大学 

（名古屋市） 

2014/3 

852.  真木英孝・宮里

裕二・和田亨 

ビス（ターピリジル）アントラセ

ンで架橋した複核コバルト錯

体触媒による酸素還元反応

(＊学 852) 

日本化学会  

第 94 春季年会 

名古屋大学 

（名古屋市） 

2014/3 

853.  一瀬翔・小林 

翔・箕浦真生・

橋爪大輔・笹森

貴裕・時任宣博 

6 価有機テルル Ph6Te の精密

結晶構造解析(＊学 853) 

日本化学会  

第 94 春季年会 

名古屋大学 

（名古屋市） 

2014/3 

854.  行本万里子・箕

浦真生 

速度論的に安定化された 1-

ブテン-2-チオール類の合成

と構造 

日本化学会  

第 94 春季年会 

名古屋大学 

（名古屋市） 

2014/3 

855.  永松麻由子・行

本万里子・箕浦

真生 

9-トリプチシル基を有するゲ

ルマニウム化合物の合成と

反応 

日本化学会  

第 94 春季年会 

名古屋大学 

（名古屋市） 

2014/3 

856.  杉崎裕一・増田

成悟・中村卓

哉・石田周平・

掛札洋平・小澤

健一・枝元一之 

Ag(110)上に合成した

(1×1)TiO2 超薄膜の電子状

態(＊学 856) 

日本化学会  

第 94 春季年会 

名古屋大学 

（名古屋市） 

2014/3 

857.  枝元一之・杉崎

裕一・石田周

平・掛札洋平 

Fe2P(0001)面の共鳴光電子

分光 

日本化学会  

第 94 春季年会 

名古屋大学 

（名古屋市） 

2014/3 

858.  石田周平・杉崎

裕一・中村卓

哉・掛札洋平・

遷移金属リン化物表面の電

子状態 

日本化学会  

第 94 春季年会 

名古屋大学 

（名古屋市） 

2014/3 
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枝元一之 

859.  田中李叶子・ 

松下信之 

有機アクセプター・ヘキサシ

アニド鉄(II)錯体電荷移動塩

の合成と結晶構造 

日本化学会  

第 94 春季年会 

名古屋大学 

（名古屋市） 

2014/3 

860.  新井悠平・多賀

悠平・竹井敏・

伊都将司・宮坂

博・宇野何岸・

高木祐太・森本

正和・入江正浩 

蛍光性ジアリールエテン誘導

体の単一分子発光スイッチ

ング特性 

日本化学会  

第 94 春季年会 

名古屋大学 

（名古屋市） 

2014/3 

861.  稲葉航平・森本

正和・入江正浩 

熱退色型フォトクロミックジア

リールエテンの合成 

日本化学会  

第 94 春季年会 

名古屋大学 

（名古屋市） 

2014/3 

862.  稲留徹・森本正

和・入江正浩 

中央エテン部位にベンゾチオ

フェンを有する蛍光性ジアリ

ールエテンの合成 

日本化学会  

第 94 春季年会 

名古屋大学 

（名古屋市） 

2014/3 

863.  八木亮・森本正

和・入江正浩 

水溶性フォトクロミックジアリ

ールエテンの合成 

日本化学会  

第 94 春季年会 

名古屋大学 

（名古屋市） 

2014/3 

864.  高木祐太・松浦

智夏・伊都将

司・宮坂博・森

本正和・入江正

浩 

蛍光性ジアリールエテンの合

成‐置換基効果と溶媒依存

性 

日本化学会  

第 94 春季年会 

名古屋大学 

（名古屋市） 

2014/3 

865.  池上雄大・伊都

将司・宮坂博・

宇野何岸・高木

祐太・森本正

和・入江正浩 

ジアリールエテン誘導体を用

いた超解像蛍光スポット 

日本化学会  

第 94 春季年会 

名古屋大学 

（名古屋市） 

2014/3 

866.  和田芳樹・松下

信之・大橋直樹 

擬一次元白金錯体における

自己束縛励起子，ソリトン，

ポーラロンの生成消滅過程

の励起波長依存性 

日本物理学会第

69 回年次大会 

東海大学 

（平塚市） 

2014/3 

867.  和田 亨 Ru-C 結合を有するルテニウ

ム錯体による水の酸化反応

(＊学 867) 

文部科学省科学

研究費補助金新

学術領域研究

「人工光合成」

（領域番号

2406），第 4 回フ

ォーラム 

名古屋大学 

（名古屋市） 

2014/3 

868.  Nakajima, S.;  

Oyama, H. T. 

Preparation and thermal 

property of polypropylene 

composites containing 

layered double hydroxides 

(LDH) with various divalent 

ACS 247th 

National 

Meetings & 

Exposition 

Dallas  

(USA) 

2014/3 
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metals 

869.  Kanno, T.;  

Oyama, H. T. 

Monolithic porous poly(lactic 

acid) (PLA) with 

stereocomplex crystals 

ACS 247th 

National 

Meetings & 

Exposition 

Dallas, 

(USA) 

2014/3 

870.  永田大樹・豊島

輝・沖山佳生・

都築誠二・宮部

寛志・望月祐志 

逆相液体クロマトグラフィー

系の分離挙動に関する計算

化学的研究(＊学 870) 

 

応用物理学会 

春季学術講演会 

青山学院大学 

（相模原市） 

2014/3 

871.  枝元一之・今西

沙織・増田成

悟・掛札洋平・

小澤健一 

Ni2P(10-10)の角度分解光電

子分光－リン偏析に伴う表

面電子状態の変化 

第 31 回 PF シン

ポジウム 

つくば国際会議

場 

（つくば市） 

2014/3 

872.  杉崎裕一・増田

成悟・中村卓

哉・岡本俊樹・

神部祐太・野々

上淳・掛札洋

平・小澤健一・

枝元一之 

X 線吸収端近傍微細構造に

よる Ag(110)上に合成した

TiO2 薄膜の研究(＊学 872) 

第 31 回 PF シン

ポジウム 

つくば国際会議

場 

（つくば市） 

2014/3 

873.  吉信淳・近藤

寛・坂本一之・

小澤健一・櫻井

岳暁・枝元一

之・中辻寛・間

瀬一彦・中村潤

児 

エネルギー変換材料の表面

界面物性：VUV/SX 放射光

分光による研究 

第 31 回 PF シン

ポジウム 

つくば国際会議

場 

（つくば市） 

2014/3 

874.  杉崎裕一・増田

成悟・中村卓

哉・掛札洋平・

小澤健一・枝元

一之 

光電子分光および X 線吸収

微細構造による Ag(110)上の

チタニア薄膜の評価(＊学

874) 

平成 25 年度日本

表面科学会東

北・北海道支部

学術講演会 

東北大学 

（仙台市） 

2014/3 

875.  佐藤大樹・田口

友里・加藤誠

也・細沢拓未・

上森理弘・横江

弘雅・常盤広

明・津吹政可 

[5-endo-dig]型環化反応によ

るスピロジエノン骨格の構築

と FR901483 の不斉合成 

学術研究振興資

金研究成果発表

会 

星薬科大学 

（品川区） 

2014/2 

876.  山藤歩・常盤広

明 

新規デングウイルス感染症

治療薬の理論的開発 

糖鎖バイオインフ

ォマティックス若

手の会合同セミ

ナー 

理化学研究所

（和光市） 

2014/2 

877.  入江正浩 光に応答する分子結晶 世界結晶年オー 日本学術会議 2014/1 
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（招待講演） プニングシンポジ

ウム 

講堂 

（港区） 

878.  石坪江梨花・酒

井美帆・堀 隆

典・Nongluck 

Sriwilaijaroen・ 

Sadagopan 

Magesh・安藤 

弘宗・石田 秀

治・ 木曽真・鈴

木康夫・常盤広

明 

第一原理計算を用いたマル

チターゲット抗インフルエン

ザウイルス薬の合理的設計

開発 

3rd Negative 

Strand 

Virus-Japan 

Symposium 

ラグナガーデン

ホテル 

（宜野湾市） 

2014/1 

879.  石坪江梨花・

Karl N. 

Kirshner・

Nongluk 

Sriwilaijaroen ・

鈴木康夫・常盤

広明 

インフルエンザ NA および

HA と梅エキス抽出物

Mumefural との理論的相互

作用解析 

3rd Negative 

Strand 

Virus-Japan 

Symposium 

ラグナガーデン

ホテル 

（宜野湾市） 

2014/1 

880.  杉崎裕一・中村

卓哉・石田周

平・掛札洋平・

枝元一之 

Ag(110)上に合成した TiO2 超

薄膜の電子状態(＊学 880) 

第 27 回日本放射

光学会年会 

広島国際会議

場 

（広島市） 

2014/1 

881.  中野祥吾・岡崎

誠司・常盤広

明・浅野泰久 

第一原理計算に基づく

Alkaline-D-peptidase(ADP)

の基質特異性の起源に関す

る理論的研究  

第 17 回生体触媒

化学シンポジウ

ム 

岡山理科大学

（岡山市） 

2013/12 

882.  和田亨 ビス（ターピリジル）アントラセ

ンを架橋配位子とする二核

ルテニウム錯体による水の

酸化反応(＊学 882) 

第 23 回日本

MRS 年次大会 

万国橋国際セ

ンター 

(横浜市) 

2013/12 

883.  須原義智・廣田

佳久・花田典

佳・和田昭盛・

常盤広明・中川

公恵・岡野登志

夫 

ニューロンへの分化を誘導

する新規ビタミン K 誘導体の

創製 

第 341 回脂溶性

ビタミン研究委員

会 

奈良女子大学

（奈良市） 

2013/12 

884.  小林翔・箕浦真

生・要 衛・指田

春喜 

ビス(2-エチニルフェニル)ジ

カルコゲニド類のヨウ素環化

反応 

第 40 回有機典型

元素化学討論会 

近畿大学 11 月

ホール 

（東大阪市） 

2013/12 

885.  行本万里子・箕

浦真生 

-水素を有するスルフィンの

合成と反応(＊学 885) 

 

第 40 回有機典型

元素化学討論会 

近畿大学 11 月

ホール 

（東大阪市） 

2013/12 
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886.  小林翔・箕浦真

生 

酸化的ジハロゲン化による 6

価ジハロ有機テルル(VI)類

の合成(＊学 886) 

第 9 回有機元素

化学セミナー 

京都大学 

（宇治市） 

2013/11 

887.  行本万里子・箕

浦真生 

2-アダマンチル基を有する

不飽和スルフェン酸の合成と

捕捉反応(＊学 887) 

第 9 回有機元素

化学セミナー 

京都大学 

（宇治市） 

2013/11 

888.  杉崎裕一・石田

周平・中村卓

哉・岡本俊樹・

野々上淳・掛札

洋平・枝元一之 

Ag(110)単結晶表面上にエピ

タキシャル成長させたレピド

クロサイト型 TiO2 の電子状

態(＊学 888) 

第 33 回表面科学

学術講演会 

つくば国際会議

場 

（つくば市） 

2013/11 

889.  石田周平・杉崎

裕一・井上有

彩・掛札洋平・

枝元一之 

共鳴光電子分光を用いた

Fe2P(0001)面の電子状態分

析 

第 33 回表面科学

学術講演会 

つくば国際会議

場 

（つくば市） 

2013/11 

890.  石坪江梨花・

Karl N. 

Kirshner・

Nongluk 

Sriwilaijaroen ・

細沢拓未・横江

弘雅・津吹政

可・鈴木康夫・

常盤広明 

梅エキス抽出物フラン誘導

体を先導化合物とした新規

抗インフルエンザ薬の合理

的設計開発 

第 31 回メディシ

ナルケミストリー

シンポジウム 

アステールプラ

ザ 

（広島市） 

2013/11 

891.  渡會友祐・前川

和樹・石澤通

康・宇野茂之・

MOURIÑO 

Antonio・槇島

誠・常盤広明・

山田幸子 

共役 diyne とアダマンチル基

を側鎖に有する 19- ノルビタ

ミン D 誘導体の立体選択的

合成と生物活性評価 

第 31 回メディシ

ナルケミストリー

シンポジウム 

アステールプラ

ザ 

（広島市） 

2013/11 

892.  石坪江梨花・中

野佑香・島野

仁・常盤広明 

高精度第一原理計算を用い

た DPP-4 阻害薬に関する理

論的研究 2 

第 31 回メディシ

ナルケミストリー

シンポジウム 

アステールプラ

ザ 

（広島市） 

2013/11 

893.  斧田賢嗣・森田

大地・澤田紘

実・石坪江梨

花・松野研司・

常盤広明・黒田

照夫・宮地弘幸 

Bis(bibenzyl) 型天然物を先

導化合物とした新規膜障害

性抗 MRSA 薬の創製 

第 31 回メディシ

ナルケミストリー

シンポジウム 

アステールプラ

ザ 

（広島市） 

2013/11 

894.  山藤歩・Karl K 

Kirschner・左一

八・池田潔・横

新規デングウイルス感染症

治療薬の理論的設計・開発 

第 31 回メディシ

ナルケミストリー

シンポジウム 

アステールプラ

ザ 

（広島市） 

2013/11 
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江弘雅・津吹政

可・常盤広明 

895.  前川和樹・工藤

健・渡會友祐・

石澤通康・内田

光・中林誠・伊

藤暢聡・常盤広

明・槇島誠・山

田幸子 

新規 VDR パーシャルアゴニ

ストの立体選択的合成，X 

線結晶構造解析，および生

物活性 

第 31 回メディシ

ナルケミストリー

シンポジウム 

アステールプラ

ザ 

（広島市） 

2013/11 

896.  澤田紘実・森田

大地・斧田賢

嗣・石坪江梨

花・松野研司・

常盤広明・黒田

照夫・宮地弘幸 

Bis(bibenzyl) 型天然物の抗

MRSA 活性発現の分子標

的探索 

第 31 回メディシ

ナルケミストリー

シンポジウム 

アステールプラ

ザ 

（広島市） 

2013/11 

897.  石坪江梨花・

Karl N. 

Kirshner・

Nongluk 

Sriwilaijaroen ・

鈴木康夫・常盤

広明 

第一原理計算を用いたイン

フルエンザウイルス表面糖タ

ンパク質とマルチターゲット

医薬リード天然物との高精

度相互作用解析 

第 61 回ウイルス

学会学術集会 

神戸国際会議

場 

（神戸市） 

2013/11 

898.  山藤歩・伊東祐

仁・Karl N 

Kirchner・左一

八・池田潔・鈴

木隆・常盤広明 

デングウイルス感染症の新

規薬剤の理論解析及び新規

リード化合物の設計 

第 61 回ウイルス

学会学術集会 

神戸国際会議

場 

（神戸市） 

2013/11 

899.  五十嵐学・吉田

玲子・関嶋政

和・常盤広明・

喜田宏・伊藤公

人・高田礼人 

計算科学的手法を用いたイ

ンフルエンザウイルスヘマグ

ルチニンと亜型間交差反応

性抗体との分子間相互作用

の解析 

第 61 回ウイルス

学会学術集会 

神戸国際会議

場 

（神戸市） 

2013/11 

900.  Yamanaka, M. Applications in Asymmetric 

Catalysis Multifunctional 

Bisamidine Ligand 

13th Tateshina 

Conference on 

Organic 

Chemistry 

Tateshina, 

(Japan) 

2013/11 

901.  中島佐知子・大

山秀子 

ポリプロピレン/2 価の金属種

を変えた層状複水酸化物

(LDH)系コンポジットの熱特

性(＊学 901) 

(ベストポスター賞受賞)  

第 21 回プラスチ

ック成形加工学

会秋季大会 

倉敷市芸文館

(倉敷市) 

2013/11 

902.  安部早紀・大山

秀子 

ステレオコンプレックス結晶

を有するポリ乳酸アロイの創

第 21 回プラスチ

ック成形加工学

倉敷市芸文館

(倉敷市) 

2013/11 
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出及び物性解析 会秋季大会 

903.  片山英雄・大山

秀子 

ポリ乳酸/ポリビニルフェノー

ルブレンドにおける相溶性と

熱挙動の検討 

第 21 回プラスチ

ック成形加工学

会秋季大会 

倉敷市芸文館

(倉敷市) 

2013/11 

904.  森洋輔・中島佐

知子・清水祐

子・黒岩晴子・

大山秀子 

ポリアミド 6/反応性エチレン

共重合体ブレンドにおける反

応のメカニズムと物性の検討 

第 21 回プラスチ

ック成形加工学

会秋季大会 

倉敷市芸文館

(倉敷市) 

2013/11 

905.  菅野智成・大山

秀子 

疎水性シラン/エラストマー

前駆体とする・柔軟性シルカ

キセロゲルの生成(＊学 905) 

(ベストポスター賞受賞)  

第 21 回プラスチ

ック成形加工学

会秋季大会 

倉敷市芸文館

(倉敷市) 

2013/11 

906.  Edamoto, K.;  

Imanishi, S.;  

Kakefuda, Y.;  

Ozawa, K. 

Angle-resolved 

photoemission study of 

Ni2P(10-10): Change in the 

surface electronic structure 

induced by P segregation 

12th International 

Conference on 

Atomically 

Controlled 

Surfaces, 

Interfaces and 

Nanostructure 

Tsukuba, 

(Japan) 

2013/11 

907.  Sugizaki, Y.;  

Ishida, S.;  

Inoue, A.;  

Kakefuda, Y.; 

Edamoto, K. 

Electronic Structure of 

Fe2P(0001): Resonant 

photoemission spectroscopy 

study 

12th International 

Conference on 

Atomically 

Controlled 

Surfaces, 

Interfaces and 

Nanostructure 

Tsukuba 

(Japan) 

2013/11 

908.  海津渓介・山中

正浩 

二核亜鉛ビスアミジナート触

媒によるα-ケトエステルの不

斉ヒドロホスホニル化反応 

第 104 回有機合

成シンポジウム 

早稲田大学 

（新宿区） 

2013/11 

909.  土岐将太郎・山

中正浩 

複核亜鉛ビスアミジナート触

媒によるα-ケトエステルの不

斉アルキル化反応 

第 104 回有機合

成シンポジウム 

早稲田大学 

（新宿区） 

2013/11 

910.  細沢拓未・上森

理弘・横江弘

雅・常盤広明・

津吹政可 

細胞毒性活性を有するキノリ

ンアリカロイド aspoquinolone 

A の合成研究 

第 39 回反応と合

成の進歩シンポ

ジウム 

九州大学 

（福岡市） 

2013/11 

911.  小嶋亮平・瀬戸

根直希・和田

亨・望月祐志 

ナフチリジンを架橋配位子と

する Ru-Ru 錯体の電子状態

に関する理論解析 

錯体化学討論会 

第 63 回討論会 

琉球大学 

（西原市） 

2013/11 

912.  小嶋亮平・上之

原和佳・松下信

之・森寛敏・望

月祐志 

テトラシアニド白金錯体－メ

チルビオロゲン複合系にお

ける電子状態解析と構造予

測 

錯体化学討論会 

第 63 回討論会 

琉球大学 

（西原市） 

2013/11 
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913.  江波幸樹・石川 

裕騎・宮里雄

二・Ernst Horn・

和田亨 

tacn 配位子を有する白金錯

体の酸化還元に伴う可逆的

構造変化(＊学 913) 

錯体化学討論会 

第 63 回討論会 

琉球大学 

（西原市） 

2013/11 

914.  真木英孝・和田

亨・宮里裕二 

複核コバルト錯体触媒による

酸素還元反応における二座

配位子の影響(＊学 914) 

錯体化学討論会 

第 63 回討論会 

琉球大学 

（西原市） 

2013/11 

915.  平出尚秀・宮里

裕二・和田亨 

ルテニウム-炭素結合を有す

るルテニウム-ポリピリジル

錯体による水の酸化反応(＊

学 915) 

錯体化学討論会 

第 63 回討論会 

琉球大学 

（西原市） 

2013/11 

916.  和田美里・和田

亨・宮里裕二・

真木英孝 

ビス(ターピリジル)キサンテ

ンを架橋配位子とする複核コ

バルト錯体による酸素還元

反応(＊学 916) 

錯体化学討論会 

第 63 回討論会 

琉球大学 

（西原市） 

2013/11 

917.  宮里裕二・和田 

亨 

水の四電子酸化能を有する

オキソおよびピロリン酸架橋

型二核 Ru 錯体の合成(＊学

917) 

錯体化学討論会 

第 63 回討論会 

琉球大学 

（西原市） 

2013/11 

918.  眞柄勇希・松下

信之 

ハロゲン架橋一次元混合原

子価白金錯体スルホコハク

ジアルキル塩の液晶性の架

橋ハロゲン・アルキル鎖長依

存性 

錯体化学討論会 

第 63 回討論会 

琉球大学 

（西原市） 

2013/11 

919.  薮崎良人・松下

信之 

ビス(o-セミベンゾキノンジイミ

ン)白金系錯体の酸化還元

挙動比較 

錯体化学討論会 

第 63 回討論会 

琉球大学 

（西原市） 

2013/11 

920.  上之原和佳・松

下信之 

有機アクセプター・テトラシア

ニド白金(II)錯体の発光性電

荷移動塩の結晶構造と発光

特性 

錯体化学討論会 

第 63 回討論会 

琉球大学 

（西原市） 

2013/11 

921.  田中李叶子・松

下信之 

有機アクセプター・ヘキサシ

アニド鉄(II)錯体電荷移動塩

の酸蒸気による二段階ベイ

ポクロミズム 

錯体化学討論会 

第 63 回討論会 

琉球大学 

（西原市） 

2013/11 

922.  小中尚・梅澤い

づみ・佐々木明

登・松下信之 

テトラシアニド白金(II)酸塩の

外部刺激による構造変化と

発光クロモトロピズム 

錯体化学討論会 

第 63 回討論会 

琉球大学 

（西原市） 

2013/11 

923.  渡邉永治・吉田

真那・松下信之 

レドックス活性白金錯体の

NMR における緩和現象 

錯体化学討論会 

第 63 回討論会 

琉球大学 

（西原市） 

2013/11 

924.  橋本愛・松下信

之 

白金錯体の単結晶フォトクロ

ミズムと結晶化溶媒 

錯体化学討論会 

第 63 回討論会 

琉球大学 

（西原市） 

2013/11 

925.  松尾健司・松下 テトラシアニドパラジウム錯 錯体化学討論会 琉球大学 2013/11 
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信之 体の発光性電荷移動塩のア

クセプター展開 

第 63 回討論会 （西原市） 

926.  小中尚・梅澤い

づみ・佐々木明

登・松下信之 

発光クロモトロピズムを示す

テトラシアニド白金(II)酸塩の

粉末結晶構造解析 

錯体化学討論会 

第 63 回討論会 

琉球大学 

（西原市） 

2013/11 

927.  Okiyama, Y.; 

Watanabe, C.; 

Fukuzawa, K.; 

Tanaka, S.; 

Mochizuki, Y. 

FMO calculations with 

ABINIT-MP on 

K-computer(＊学 927) 

CBI conference Tokyo 

(Japan) 

2013/10 

928.  Fukuzawa, K.;  

Watanabe, N.; 

Watanabe, C.; 

Okiyama, Y.; 

Tanaka, S.; 

Mochizuki, Y. 

Refinement of Crystal 

Structures Using Partial 

Geometry Optimization and 

Electron Density Calculations 

Based on the Fragment 

Molecular Orbital Method 

CBI conference Tokyo 

(Japan) 

2013/10 

929.  Kurauchi, R.; 

Tanaka, S.; 

Fukuzawa, K.; 

Kato, A.; 

Watanabe, C.; 

Okiyama, Y.; 

Mochizuki, Y.; 

Nakano, T. 

FMO-based cluster analysis 

for drug design by 

multi-dimensional scaling 

CBI conference Tokyo 

(Japan) 

2013/10 

930.  Watanabe, C.;  

Fukuzawa, K.;  

Okiyama, Y.; 

Kato, A.; 

Tsukamoto, T.; 

Tanaka, S.;  

Mochizuki, Y. 

FMO-based electron density 

analysis to protein structure 

refinement 

CBI conference Tokyo 

(Japan) 

2013/10 

931.  Mochizuki, Y.;   

Okiyama, Y.; 

Fukuzawa, K.;   

Watanabe, C.;   

Kato, K.;  

Tsukamoto, T.; 

Nakano, T.;  

STanaka, S. 

FMO calculations for 

nano-biotechnology 

CBI conference Tokyo 

(Japan) 

2013/10 

932.  石坪江梨花・

Karl N. 

Kirshner・

Nongluk 

第一原理計算および MD 

Simulation を用いたインフル

エンザウイルス HA および

NA をマルチターゲットとする

第 57 回薬学会 

関東支部大会 

帝京大学 

（板橋区） 

 

2013/10 
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Sriwilaijaroen ・

鈴木康夫・ 

常盤広明 

新規阻害剤に関する理論的

研究 

933.  中野佑香・石坪

江梨花・丸藤友

彦・速水耕介・

韓力・辻智子・

常盤広明 

遊離脂肪酸と GPR40 および

GPR120 との理論的相互作

用解析 

第 57 回薬学会 

関東支部大会 

帝京大学 

（板橋区） 

 

2013/10 

934.  石坪江梨花・堀 

隆典・酒井美

帆・Nongluck 

Sriwilaijaroen，

Sadagopan 

Magesh・安藤弘

宗・石田秀治・

木曽真・宮城妙

子・鈴木康夫・

常盤広明 

特異的シアリダーゼ阻害活

性を持つ新規抗インフルエン

ザ薬の合理的設計・開発 

第 57 回薬学会 

関東支部大会 

帝京大学 

（板橋区） 

 

2013/10 

935.  石坪江梨花・中

野佑香・常盤広

明 

高精度第一原理計算を用い

た DPP-4 阻害薬に関する理

論的研究 

第 57 回薬学会 

関東支部大会 

帝京大学 

（板橋区） 

 

2013/10/ 

936.  丸藤友彦，石坪

江梨花，中野佑

香，速水耕介，

韓 力，辻 智

子，常盤広明 

非エステル型脂肪酸と核内

受容体 PPARα/γ との理論的

相互作用解析 

第 57 回薬学会 

関東支部大会 

帝京大学 

（板橋区） 

 

2013/10 

937.  藤田侑・高橋忠

伸・鈴木隆・池

田潔・常盤広明 

新規抗インフルエンザ薬開

発を目指したウイルス表面タ

ンパク質 HA とスルファチドと

の理論的相互作用解析 

第 57 回薬学会 

関東支部大会 

帝京大学 

（板橋区） 

2013/10 

938.  和田亨 ビス（ターピリジル）アントラセ

ンを架橋配位子とする二核

ルテニウム錯体触媒による

水の酸化反応(＊学 938) 

文部科学省科学

研究費補助金新

学術領域研究

「人工光合成」

（領域番号

2406）,第 2 回公

開シンポジウム 

立命館大学 

（京都市） 

2013/10 

939.  大山秀子 ブレンド・アロイ化によるポリ

乳酸の機能性付与 

（招待講演） 

第 25 回高分子加

工技術討論会 

名古屋市工業

研究所（名古

屋） 

2013/10 

940.  滝田京子・山中

正浩 

キラル Ag(I)-ビスアミジン触

媒を用いた不斉

Friedel-Crafts 反応の開発 

第 3 回 CSJ 化学

フェスタ 

タワーホール船

堀（江戸川区） 

2013/10 

170



941.  行本万里子・箕

浦真生 

-不飽和スルフェン酸の

合成とその捕捉反応 

第 3 回 CSJ 化学

フェスタ 

タワーホール船

堀（江戸川区） 

2013/10 

942.  池上大輔・黒田

智明 

テルペン合成を目指したアリ

ルシラン化合物の水中閉環

反応に関する研究 

第 57回香料テル

ペンおよび精油

化学に関する討

論会 

埼玉大学 

（さいたま市） 

2013/10 

943.  清水杏菜・花井 

亮・岡本育子・ 

通 元夫・河原

孝行・龔 洵・ 

黒田智明 

中国雲南省香格里拉県にお

ける Ligularia subspicata の

複雑な多様性 

第 57回香料テル

ペンおよび精油

化学に関する討

論会 

埼玉大学 

（さいたま市） 

2013/10 

944.  高木広和・平井

美咲・宮崎瑠璃

奈・廣田洋・黒

田智明 

酸素官能基化されたビサボ

ラン型化合物の合成と 8, 10

位の立体化学 

第 57回香料テル

ペンおよび精油

化学に関する討

論会 

埼玉大学 

（さいたま市） 

2013/10 

945.  通 元夫・谷口

瑞穂・伊賀砂央

里・齋藤義紀・

小宮山哲平・大

崎愛弓・岡本育

子・龔 洵・河原

孝行・花井亮・ 

黒田智明 

中国産Ligularia virgaureaの

新規化学成分と多様性（2） 

第 57回香料テル

ペンおよび精油

化学に関する討

論会 

埼玉大学 

（さいたま市） 

2013/10 

946.  通 元夫, 伊賀

砂央里, 齋藤義

紀, 岡本育子, 

龔 洵, 河原孝

行, 花井 亮, 

黒田智明 

 

中国産Ligularia virgaureaの

新規化学成分と多様性（3） 

第 57回香料テル

ペンおよび精油

化学に関する討

論会 

埼玉大学 

（さいたま市） 

2013/10 

947.  通 元夫,齋藤義

紀, 市原麻由, 

岡本育子, 龔 

洵, 花井 亮, 黒

田智明 

中国四川省産

Cremanthodium lineare の化

学的遺伝的多様性および関

連種の化学成分 

第 55 回天然有機

化合物討論会 

同志社大学 

（京都市） 

2013/9 

948.  Ishitsubo, E.;  

Kirshner, K. N.;  

Sriwilaijaroen,  

N.; Suzuki, Y.;  

Tokiwa, H. 

Theoretical study of novel 

multitarget inhibitor for 

influenza virus by the 

first-principles calculation 

and MD Simulation 

(Young Scientist Program 

Awardee) 

 

International 

Conference of 5th 

Asain 

Communications 

of Glycobiology 

and 

Glycotechnology 

2013 

Khon Koen, 

(Thailand) 

2013/9 
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949.  Ishitsubo, E.; 

Hori, T.;  

Sakai, M.; 

Sriwilaijaroen, 

N.; Magesh, S.; 

Ando, H.;  

Ishida, S.;  

Kiso M.;  

Miyagi, T.; 

Suzuki, Y.; 

Tokiwa, H. 

Rational design and 

development of a novel 

potent and highly specific 

inhibitor against influenza 

viral and human 

neuraminidases 

International 

Conference of 5th 

Asain 

Communications 

of Glycobiology 

and 

Glycotechnology 

2013 

Khon Koen, 

(Thailand) 

2013/9 

950.  望月祐志・沖山

佳生・渡邉千

鶴・塚本貴志・ 

福澤薫 ・田中

成典 

フラグメント分子軌道計算に

基づくペプチド-シリカの相互

作用解析(＊学 950) 

応用物理学会秋

季学術講演会 

同志社大学,

（京田辺市） 

2013/9 

951.  望月祐志 ABINIT-MP プログラムの現

状の機能紹介と今後の展開

(＊学 951) 

(招待講演) 

スーパーコンピュ

ーティング技術産

業応用協議会-セ

ミナー 

機械振興会館 

（港区） 

2013/9 

952.  中野祥吾・岡崎

誠司・常盤広

明・浅野泰久 

Open and closed structures of 

GalE-like L-Threonine 

dehydrogenase from 

Cupriavidus necator appeared 

from X-ray crystal structures 

and molecular dynamics 

simulation 

第 86 会日本生化

学会大会 

パシフィコ横浜 

（横浜市） 

2013/9 

953.  高木祐太・森本

正和・入江正浩 

蛍光性ジアリールエテンの合

成‐置換基効果と溶媒依存

性 

2013 年光化学討

論会 

愛媛大学 

（松山市） 

2013/9 

954.  松浦智夏･片山

哲郎･石橋千英･

宮坂博･山口忠

承･小畠誠也･入

江正浩 

ジアリールエテン誘導体の光

開環反応ダイナミクスに対す

る励起波長依存性 

2013 年光化学討

論会 

愛媛大学 

（松山市） 

2013/9 

955.  八木亮・森本正

和・入江正浩 

水溶性蛍光フォトクロミックジ

アリールエテンの合成 

2013 年光化学討

論会 

愛媛大学 

（松山市） 

2013/9 

956.  須見貴樹・森本

正和・入江正浩 

蛍光性ジチエニルエテン誘

導体の合成 

2013 年光化学討

論会 

愛媛大学 

（松山市） 

2013/9 

957.  市川智浩・森本

正和・入江正浩 

２成分結晶における水素結

合を有するジアリールエテン

の光反応 

2013 年光化学討

論会 

愛媛大学 

（松山市） 

2013/9 

958.  高見静香･山口 オレフィン部位に 4-メトキシ 2013 年光化学討 愛媛大学 2013/9 
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忠承･入江正浩 フェニルおよびフェニル基を

もつ 1-チアゾリル-2-ビニル

シクロペンテンのフォトクロミ

ズム 

論会 （松山市） 

959.  Ishitsubo, E.;  

Kirshner, K. N.;  

Sriwilaijaroen,  

N.;  

Suzuki, Y.;   

Tokiwa, H. 

Novel in silico analysis based 

on the first-principle 

calculations and molecular 

dynamics simulations of 

molecular mechanism of 

influenza virus pathogenesis 

12th Awaji 

International 

Forum on 

Infection and 

Immunity 2013 

Awajishima,  

(Japan) 

2013/9 

960.  小林翔・箕浦真

生 

ジハロ有機テルル(VI)化合物

の合成とその脱ハロゲン化

反応(＊学 960) 

第 24 回基礎有機

化学討論会 

学習院大学 

（豊島区） 

2013/9 

961.  行本万里子・箕

浦真生 

嵩高い置換基を有する-

不飽和スルフェン酸の合成と

捕捉反応(＊学 961) 

第 24 回基礎有機

化学討論会 

学習院大学 

（豊島区） 

2013/9 

962.  入江正浩 光に応答する分子と結晶 

（招待講演） 

第 24 回基礎有機

化学討論会 

学習院大学 

（豊島区） 

2013/9 

963.  石坪江梨花・

Karl N. 

Kirshner・

Nongluk 

Sriwilaijaroen・

鈴木康夫・常盤

広明 

FMO および MD 計算による

ムメフラールの NA に対する

理論的相互作用解析 

第 32 回日本糖質

学会年会 

大阪国際交流

センター 

（大阪市） 

2013/8  

964.  常盤広明・池田

潔・大坪忠宗・

荘司裕一郎・森

本正和・入江正

浩 

糖置換基導入による水溶化

フォトクロミック分子の合成と

評価(＊学 964) 

第 32 回日本糖質

学会年会 

大阪国際交流

センター 

（大阪市） 

2013/8 

965.  石坪江梨花・堀

隆典・酒井美

帆・Nongluk 

Sriwilaijaroen・

Sadagopan 

Magesh・安藤弘

宗・石田秀治・

木曽真・宮城 

妙子・鈴木 康

夫・常盤広明 

特異的シアリダーゼ阻害活

性を持つ新規化合物と

viNA/huNeu との相互作用解

析 

第 32 回日本糖質

学会年会 

大阪国際交流

センター 

（大阪市） 

2013/8 

966.  望月祐志 フラグメント分子軌道計算プ

ログラム ABINIT-MP の開発

と応用事例(＊学 966) 

新化学技術推進

協議会-先端化

学・材料技術部

新化学技術推

進協会 

（千代田区） 

2013/8 
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(招待講演) 会-研究会 

967.  望月祐志 フラグメント分子軌道（FMO）

計算の現状と今後(＊学 967) 

(招待講演) 

新学術領域「分

子ロボティックス」

研究会 

東京工業大学 

（港区） 

2013/7 

968.  望月祐志 フラグメント分子軌道計算の

現状と今後(＊学 968) 

(招待講演) 

蛋白質科学会年

会 

とりぎん文化会

館 

（鳥取市） 

2013/6 

969.  Ishitsubo, E.;  

Kirshner, K. N.;  

Sriwilaijaroen,  

N.; Suzuki, Y.;  

Tokiwa, H. 

Theoretical interaction 

analysis between Mumefural 

and influenza virus NA by 

first-principles calculation 

and MD Simulations 

Drug Discovery 

& Therapy World 

Congress 2013 

Boston,  

(USA) 

2013/6 

970.  Nakano, Y.;  

Watanabe, Y.; 

Ito, Y.; 

Yamada, S.; 

Tokiwa, H. 

In silico analysis of 

origomerization of 

β-adrenergic receptor(βAR) 

by specific fatty acid (FA) 

compositions 

Drug Discovery 

& Therapy World 

Congress 2013 

Boston,  

(USA) 

2013/6 

971.  依田勇佑・菅野

智成・大山秀子 

ウレタン結合を含むステレオ

コンプレックスポリ乳酸の創

出 

高分子学会 京都国際会議

場 

(京都市), 

2013/5 

972.  Nagasawa, Y.;  

Yamanaka, M. 

Theoretical Study on 

Asymmetric Michael 

Addition of Malonate to 

Enone Catalyzed by Primary 

α-Amino Acid Lithium Salt 

1st International 

Conference & 6th 

Symposium on 

Organocatalysis 

Otsu,  

(Japan) 

2013/5 

973.  Yamanaka, M. The Origin of 

Enantioselectivity in Chiral 

Phosphoric Acid-Catalyzed 

Transfer Hydrogenation of 

Imines 

1st International 

Conference & 6th 

Symposium on 

Organocatalysis 

Otsu,  

(Japan) 

2013/5 

974.  Nakano, S.;  

Okazaki, S.;  

Tokiwa, H.;  

Asano, Y. 

Open and closed structures of 

GalE-like L-Threonine 

dehydrogenase from 

Cupriavidus necator appeared 

from X-ray crystal structures 

and molecular dynamics 

simulation 

4th International 

Symposium on 

Diffraction 

Structural 

Biology 

Nagoya,  

(Japan) 

2013/5 

975.  Oyama, H. T.; 

Abe, S. 

Highly crystalline poly(lactic 

acid)(PLA) alloys containing 

stereocomplexes 

Tech Connect 

World 2013 

National 

Harbor,   

(USA) 

2013/5 

976.  Irie, M. Photochromism of 

Diarylethene Single 

Molecules and Single 

Light-Harvesting 

Processes 2013 

Kloster Banz, 

(Germany) 

2013/4 
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Crystals 

（招待講演） 

 

＜研究成果の公開状況＞（上記以外） 

シンポジウム・学会等の実施状況、インターネットでの公開状況等 

 

＜既に実施しているもの＞ 

ホームページによる成果公表 

http://www2.rikkyo.ac.jp/web/mirai/ 

 

公開講演会、シンポジウム 

2014 年 3 月 15 日 

未来分子研究センター2013 年度成果報告会（別紙資料 1） 

 

2014 年 4 月 11 日 

Sydnones, Nitrile imines, Carbodiimides and 1H-Diazirenes 

Prof. Curt Wentrup The University of Queensland (Australia) （別紙資料 10） 

 

2014 年 5 月 23 日 

新規な高周期１５族元素低配位化合物の合成と性質 

笹森貴裕先生 京都大学化学研究所（別紙資料 11） 

 

2014 年 9 月 10 日 

Recent Developments in Photoresponsive Molecules and Nanoparticles  

Prof. Neil Robin Branda  Simon Fraser University（別紙資料 12） 

 

2014 年 11 月 20 日 

Anion-Recognition as a Powerful Tool for Asymmetric Catalysis  

Prof. Daniel Seidel Rutgers University（別紙資料 13） 

 

2014 年 11 月 22 日  

「元素科学と共に歩んだ半世紀」-元素科学を基盤とする有機合成反応の開発と応用-  

玉尾皓平先生 前日本化学会会長、理化学研究所・研究顧問・グローバル研究クラスタ長 

（別紙資料 14） 

 

2014 年 12 月 18 日 

計算化学手法を用いたイオン液体の研究： イオン間相互作用とイオンの輸送物性 

都築誠二先生 産業技術総合研究所  ナノシステム研究部門  

ソフトマターモデリンググループ 上級主任研究員（別紙資料 15） 

 

2015 年 3 月 14 日 

金属を内包したフラーレンの構造と特性：理論計算と実験  

永瀬茂先生 京都大学・福井謙一記念研究センター シニアリサーチフェロー 

（別紙資料 4） 
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2015 年 3 月 14 日 

未来分子研究センター2013 年度、2014 年度成果報告会（外部評価）（別紙資料 4） 

外部評価委員による外部評価を受けるため、2013 年度、2014 年度の成果をまとめた研究成

果報告書を作成し（60 部）、更に当日各グループごとに研究成果概要を外部評価委員に報

告、質疑応答を行った。後日文書により各評価委員の評価を受け取った。（研究成果報告書

は、外部評価委員の他、プロジェクトに参画する研究者、その他関連する学内の研究者に配

布。） 

 

2015 年 12 月 5 日 

高周期典型元素を含む新規なπ電子系の創出とその構造・性質：「重い芳香族」化合物の最

近の展開 

時任宣博先生 京都大学化学研究所所長、京都大学教授、日本化学会欧文誌編集委員長 

（別紙資料 18） 

 

2016 年 6 月 23 日 

Enantioselective Organocatalytic Cycloadditions via Hydrogen Bond Catalysis 

Dr. Geraldine Masson  Institut de Chimie des Substances Naturelles, France 

（別紙資料 21） 

 

2016 年 7 月 6 日 

Transition State Modeling in Asymmetric Catalysis: Harnessing Noncovalent Interactions 

in the Rational Design of Catalysts 

Prof. Ragahavan B. Sunoj  Indian Institute of Technology 

（別紙資料 22） 

 

2016 年 11 月 22 日 

次元交差領域における新しい物質科学 

北川宏先生 京都大学教授、理事補 (研究担当)（別紙資料 24） 

 

2017 年 1 月 19 日 

Targeted Synthesis of Porous Aromatic Frameworks: From Structure Design  

to Advanced Application 

Prof. Guangshan Zhu (東北師範大学教授、中国) （別紙資料 25） 

 

2017 年 3 月 11 日 

未来分子研究センター2016 年度成果報告会（別紙資料 26） 

 

2017 年 8 月 31 日 

Boronic Acids: Recognition, Sensing and Assembly 

Prof. Tony D. James  University of Bath（別紙資料 28） 

 

2017 年 10 月 14 日 

International Symposium on Smart Molecules and Materials 

（未来分子研究センター・国際シンポジウム）（別紙資料 29） 

 

2017 年 11 月 25 日 
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超分子合成の醍醐味：設計 vs セレンディピティー 

塩谷光彦先生  東京大学教授 

文部科学省科学研究費助成事業「新学術領域研究」「配位アシンメトリ」領域代表 

（別紙資料 31） 

 

2017 年 11 月 29 日 

Optimized fluorescent emitters based on a hydroxybenzazole or anil scaffold 

Dr. Julien MASSUE  University of Strasbourg, France 

（別紙資料 32） 

 

2018 年 3 月 10 日 

未来分子研究センター2017 年度成果報告会 

（別紙資料 34） 

 

 

１４ その他の研究成果等 

企業との連携 

本プロジェクトの推進および本プロジェクトで得られた成果を実用化するに当たり、以下のよ

うに企業との連携を進めている。 

 

設計グループ 

1) (株)JSOL と「高分子ミュレーションのための有効パラメータの算定」を共同研究（望月祐

志）。 

2) (株)富士通と NDA を結び、ポスト「京」などの超並列スーパーコンピュータ上での

ABINIT-MP プログラム（望月が取りまとめ役開発責任者）の性能評価とチューニング指針の

獲得を目指し活動中（望月祐志）。 

3)  (財)RIST と共同で ABINIT-MP プログラムの性能評価（望月祐志）。 

4) 日本水産（株）と共同で、「細胞膜貫通型受容体に対する高度不飽和脂肪酸およびその

代謝産物の影響について、結合親和性を指標にコンピューターシミュレーションにて理論解

析（常盤広明）。（2013 年以降）  

5) ベーリンガーインゲルハイム（株）との委託研究として、「第一原理計算を用いた DPP-4 阻

害剤としての 2 型糖尿病治療薬の高精度 in silico 解析」を行った（常盤広明）。(2013 年から

2014 年度)  

6) （株）リコムと共同で「エノキタケ抽出物によるアドレナリンβ受容体活性化メカニズムの理

論的解析」を行った（常盤広明）。『内臓脂肪から落ちていく！ えのき茶ダイエット』2013 年 

小学館、2015 年週間新潮 6 月 11 日号などで引用、紹介。 

 

反応制御グループ 

7) 分析機器の総合メーカー企業と秘密保持契約を締結し、「ガス/液体クロマトグラフ等の分

離剤開発に関する研究」を共同で実施中（宮部寛志）。（2014 年 12 月～現在） 

 

物性・機能制御グループ 

8） 三菱ガス化学（株）ならびに理化学研究所と共同で「ピロロキノリンキノン結晶の構造と溶

解メカニズム」を研究（松下信之）。（2014 年 11 月～現在）研究成果を共著でアメリカ化学会
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の学術論文 Crystal Growth & Design（2017, 17, 4118－4123）に『Unusual Ionic Bond and 

Solubility Mechanism of NanPQQ (n = 0–4) Crystals』として出版．理化学研究所と立教大学

からプレスリリース（2017 年 8 月 8 日） 

9) 三井化学と共同で「乳酸ステレオブロック共重合体組成物およびその製造方法」を研究

（大山秀子）。 

10) （株）ベテルと共同で「高分子ナノファイバー材料の熱拡散率測定」を研究（大山秀子、上

谷幸治郎）。 

 

特許の出願 

本プロジェクトで得られた成果について、特許出願されているものは以下のとおりである。 

 

設計グループ 

1) “水溶性フォトクロミック化合物” 常盤広明、入江正浩、池田潔、大坪忠宗、 

（登録日 2017 年 9 月 29 日）（登録番号：特許第 6214055 号） (＊特 1) 

 

[米国特許] 

2) “WATER-SOLUBLE PHOTOCHROMIC COMPOUND”常盤広明、入江正浩、池田潔、大

坪忠宗、（登録日 2017 年 8 月 22 日）（登録番号 US9,738,675） 

3) “VITAMIN D RECEPTOR MODULATORS WITH PARTIAL AGONIST ACTIVITY” 山田幸

子、槇島誠、常盤広明、工藤健、渡會友祐子、前川和樹、Antonio Mourino、  

（登録日 2015 年 4 月 28 日 登録番号：US9,018,194）。 

 

[欧州特許] 

4) “NOVEL VITAMIN D RECEPTOR MODULATOR WITH PARTIAL AGONIST ACTIVIT” 山

田幸子、槇島誠、常盤広明、工藤健、渡會友祐子、前川和樹、Antonio Mourino、 

（登録日 2016 年 8 月 17 日 登録番号：EP2,682,386） 

 

反応制御グループ 

5) “電気泳動による物質の相互作用の分析方法” 宮部寛志 、（公開日 2016 年 8 月 4 日 

公開番号：特開 2016-138881）(＊特 5) 

6) “金属錯体およびこれを含む燃料電池用カソード” 和田亨、（登録日：平成 29 年 5 月 26

日：特許番号：特許第 6146860） (＊特 6) 

 

物性・機能制御グループ 

7) ”乳酸ステレオブロック共重合体組成物およびその製造方法” 、（立教大学）大山秀子・安

部早紀・柴野桂・（三井化学）宇杉真一、（登録日 2016 年 9 月 16 日 登録番号：特許第

6004324 号）（三井化学との共願）(＊特 7)  

8) ”有機無機ハイブリッド多孔質体の製造方法”、大山秀子・菅野智成、（登録日 2017 年 8 月

25 日 登録番号：特許第 6195272 号）(＊特 8) 

9) “ポリ乳酸ステレオコンプレックス組成物多孔質体およびその製造方法”、大山秀子・菅野

智成、(公開日 2015 年 6 月 25 日 公開番号：特開 2015-117309) (＊特 9) 

10) “ポリ乳酸ステレオブロック共重合体組成物およびその製造方法”、大山秀子・安部早

紀、(公開日 2015 年 1 月 8 日 公開番号：特開 2015-004054) (＊特 10) 
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11) “ポリプロピレンおよびポリエーテルスルホンを含む樹脂組成物”、大山秀子・中山梨菜・

古田元信、（登録日 2017 年 2 月 24 日 登録番号：特許第 6094992 号） 

12) “ポリプロピレンカーボネートを含むポリプロピレン樹脂組成物およびその製造方法”、大

山秀子・古田元信、(公開日 2016 年 4 月 4 日 公開番号：特開 2016-044204) (＊特 12) 

13) “スチレン系熱可塑性エラストマーの中空マイクロカプセルおよびその製造方法”、（産総

研）竹村文男・（立教大学）大山秀子、（登録日 2014 年 11 月 14 日 登録番号：特許第

5644989 号） 

14) “ポリフェニレンスルフィドを含む樹脂組成物およびその製造方法” 大山秀子・古田元

信・松下茉由・奈良早織、（登録日 2014 年 11 月 21 日 登録番号：特許第 5649114 号 ） 

15) “生分解性樹脂多孔質体”、大山秀子・中村裕介・小川亮平・加賀山陽史、（公開日 2016

年 12 月 15 日特開 2016-210981）(三井化学との共願) (＊特 15)  

16）“ポリ乳酸を含む樹脂組成物およびその製造方法”、大山秀子、（登録日 2015 年 7 月 3

日 登録番号：特許第 5769169 号） 

17) “ポリフェニレンエーテルを含む樹脂組成物およびその製造方法” 大山秀子、古田元

信、（登録日 2017 年 1 月 20 日 登録番号：特許第 6074832 号） 

18) “熱硬化性ポリフェニレンエーテル樹脂組成物を硬化してなる硬化フィルム” 大山秀子、

（公開日 2017 年 9 月 21 日 特開 2017-165828) 

19) “セルロースナノファイバー複合膜およびその製造方法” 大山秀子・上谷幸治郎・岡田

拓巳 （公開日 2017 年 12 月 14 日 特開 2017-218470) 

20) “樹脂組成物及びその加水分解方法” 大山秀子・小川亮平・浦上達宣、（出願日 2018

年 1 月 26 日 特願 2018-011880） (三井化学との共願)  (＊特 20) 

 

[国際特許] 

21) “樹脂組成物及びその加水分解方法” 大山秀子・谷島大介・小川亮平・浦上達宣  

（出願日 2016 年 10 月 28 日 特願 2016-211778） PCT/JP2017/038728  (三井化学との共

願) (＊特 21) 

 

受賞等 

1） “The Porter Medal” (European Photochemistry Association, The Inter-American 

Photochemistry Society and The Asian and Oceanian Photochemistry Association)，入江正

浩，2014 年 4 月（別紙資料 7） 

2) 2015 年応用物理学会春季学術講演会にて、設計グループ、望月祐志の共同研究者・加

藤幸一郎(みずほ情報総研)の発表「アパタイト結晶に対するフラグメント分子軌道法の試み 

#2」が第 38 回（2015 年春季）応用物理学会講演奨励賞を受賞。2015 年 3 月 13 日、(応用物

理学会 HP  http://www.jsap.or.jp/activities/award/lecture/dai38kai.html)（別紙資料 16） 

3) 望月祐志の研究が日経産業新聞で紹介された。(2015 年 5 月 19 日・9 面) 

4) 常盤広明の研究が日経バイオテク ONLINE で紹介された。（2015 年 4 月 14 日） 

5) 和田亨の研究が電気新聞で紹介された。（別紙資料 17） 

6) 上谷幸冶郎の研究が日刊工業新聞で紹介された。(2015 年 3 月 24 日) 

7) 山中正浩の研究成果（論 198）が、Chem. Commun.誌の Vol.50 の表紙論文に選ばれた。 

8) 入江正浩の研究成果（論 223）が、Chem. Commun.誌の Vol.50 の中表紙の掲載論文に選

ばれた。 

9) 三井正明（論 240）の研究成果がイギリス王立化学会の Photochemical & Photobiological 
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Sciences 誌の Issue 8 の表紙論文に選ばれた。 

10）森本正和が光化学協会の第 17 回光化学協会奨励賞を受賞した。 

（光化学協会 HP https://photochemistry.jp/award/kyokai.htm）（別紙資料 35） 

11）宮部寛志の論文(論 163)が Analytical Science 誌に掲載され、Hot Article Award を受賞し

た。（別紙資料 36） 

12）上谷幸治郎が、公益社団法人新化学技術推進協会の第 6 回新化学技術研究奨励賞を

受賞した。（別紙資料 37） 

13) 平成 29 年度繊維学会年次大会にて、上谷幸治郎の発表「面内異方性を持つセルロー

スナノペーパー」が平成 29 年度繊維学会若手優秀発表賞を受賞した。（別紙資料 38） 

14）第84回紙パルプ研究発表会にて、上谷幸治郎の発表「セルロースナノペーパーにおける

構造依存的伝熱特性」が口頭発表部門・第 84 回紙パルプ研究発表会若手優秀発表賞を受

賞した。 

15）日本エネルギー学会バイオマス部会にて、上谷幸治郎の発表「ナノセルロース集積体の

熱エネルギー伝導特性」が第 12 回バイオマス科学会議ポスター賞第 1 位（最優秀賞）を受賞

した。 

16）松下信之の研究が科学新聞で紹介された。(2017 年 9 月 8 日・4 面) 

17）大山秀子、上谷幸治郎の研究が、TBS テレビ「未来の起源」で紹介された。 

18）宮部寛志、鈴木望の研究成果(論 34)が、Anal. Sci.誌の Vol.33 の表紙論文に選ばれた。 

19）上谷幸治郎の研究成果(論 134)が、Adv. Mater. Interface の Vol.3 の中表紙の掲載論文

に選ばれた。 
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１５ 「選定時」及び「中間評価時」に付された留意事項及び対応 

＜「選定時」に付された留意事項＞ 

企業との連携、若手研究者の育成、知財確保などにも配慮されたい。 

 

＜「選定時」に付された留意事項への対応＞ 

企業との連携 

「１４ その他の研究成果等」で述べたように、本プロジェクトの推進のため、および成果の実

用化を睨んで全てのグループにおいて企業との連携を図ってきた。特許出願の多くが連携企

業との共願となっていることから分かるように、連携により着実に研究成果が上がっており、

また成果の社会への還元が実現に向かっている。 

 

若手研究者の育成 

本プロジェクトが始まる前（平成２４年度）、博士後期課程在籍者は 0 名であったが、本プロジ

ェクトの間に 3 名が博士号を取得し、現在 4 名が博士後期課程に在籍している。これは、本プ

ロジェクト発足に伴う研究環境の整備、公開講演会における国内外の研究者との交流による

刺激等の効果と考えられる。これらの学生は、RA として本プロジェクトの推進に直接的に関

与することにより実力を涵養するとともに着実に実績を積んでおり、若手研究者の育成に関

して明らかな成果が上がっている。 

 

知財確保 

「１４ その他の研究成果等」で述べたように、本プロジェクトの成果について 21 件の特許出

願が行われており、知財確保の点で着実に実績が上がっている。 

 

＜「中間評価時」に付された留意事項＞ 

留意事項なし。 

 

＜「中間評価時」に付された留意事項への対応＞ 

留意事項なし。 
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（様式2）

16 施設・装置・設備・研究費の支出状況（実績概要） （千円）

0

0研究費 32,778 22,329 10,449 0 0

設 備 0 0 0 0 0

装 置 0 0 0 0 0 0

平
成
2
9
年
度

施 設 0 0 0 0 0 0

研究費 33,377 24,866 8,511 0 0 0

0

設 備 0 0 0 0 0 0

0 0

装 置 0 0 0 0 0

平
成
2
8
年
度

施 設 0 0 0 0

年度・区分

研究費

支出額 私　学
助　成

内　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　訳

備　考

S1311027
法人番号 131095

共同研
究機関
負担

0

0

0

0 0

プロジェクト番号

寄付金 その他（　　　　　　　　　　）
受託

研究等

設 備

法　人
負　担

0

0

平
成
2
6
年
度

設 備

施 設

装 置

研究費

装 置

施 設

施 設

装 置

設 備

平
成
2
5
年
度

施 設

装 置

研究費

設 備

研究費

総

額

0

0

101,186

平
成
2
7
年
度

0 0 0 0

0

101,186

33,493

0

0

16,282

0 0

17,211

32,757

0

18,551

33,729 67,457

0

0

0 0 0

00

0 0

0 0

0 0

0 0

0 0 0

0 0

0

0 0 0 0

0

0

0

14,206

19,542 13,951 0 0 0

0 0 0

0

0

0 0 0 0 0 0

0 0

0

0

102,499 63,399

33,729 67,457 0 0

0

0

0 0

0

0

33,493

0

0 0

0

0

165,898

267,084

0 0

0総 計 136,228 130,856 0

0 0 0

0
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（様式2）

S1311027
法人番号 131095

プロジェクト番号

17 施設・装置・設備の整備状況  （私学助成を受けたものはすべて記載してください。）
《施　　設》  （私学助成を受けていないものも含め、使用している施設をすべて記載してください。） （千円）

池袋キャンパス4号館 1 22
別棟
池袋キャンパス4号館
池袋キャンパス13号館

※　私学助成による補助事業として行った新増築により、整備前と比較して増加した面積
㎡

（千円）

ｈ

ｈ

ｈ

ｈ

ｈ

h/月

h/月 私学助成
h/月

ｈ/日

ｈ/月

ｈ/月

ｈ/月

ｈ

ｈ

ｈ

私学助成
（改造）

76.632008 11,760 5,429

6

25

（情報処理関係設備）

22
22

1937
2002

1249.09
418.09

36

顕微ラマン分光測定装置

迅速精密質量分析装置

（研究設備）

NRS-5100

25

極微小結晶対応型CCD
搭載結晶X線構造解析装
置一式

20

整備年度

大規模計算サーバー
超伝導マグネット

25

事業経費 補助金額

（研究装置）

研究室等数 使用者数

稼働時間数装置・設備の名称 台　　数

整備年度

《装置・設備》　（私学助成を受けていないものは、主なもののみを記載してください。）

研究施設面積 事業経費施　設　の　名　称

型　　番

37,64020

13,146
100 17,997 11,998

19,719

25,093
一式 60

HPC5000系 一式 24

JMS-T100LP 一式
一式

25,830 17,220
25

私学助成

補助金額 補助主体

補助主体

0

私学助成
私学助成
私学助成

一式 300 h/月 35,499 23,666 私学助成

ガスクロマト質量分析計 20 GCMS-QP2010 Plus 一式 150 19,399 12,933 私学助成

SMART APEX II
ULTRA-Cu

全自動元素分析装置 20 varianMICRO cube 一式 50 8,709 5,806

h/月 19,600 13,066

円二色性分散計 20 J-820 一式 10 14,879 9,919 私学助成

ダイナミクスシミュレー
ションシステム

20
Blade System
BL460C Cluaster

一式 700 私学助成
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S1311027
法人番号 131095

プロジェクト番号

１８研究費の支出状況 （千円）
  平成 年度

  平成 年度

年　　　度

旅費交通費

小  科  目

25

0
消耗品費、用品費

研究支援推進経費

14,502

光　熱　水　費

329

教育研究用機器備品

人件費支出
（兼務職員）

（出版物費）

報酬・委託料 1,956

計

リサーチ・アシスタント

消　耗　品　費

図　　　　書

62

書類等郵送通信運搬費 4 郵便費 4

教育研究経費支出

印刷製本費

計

主　な　使　途

光　熱　水　費 0 0

232

その他の委託費、報酬・手数料

郵便費

教　　　　育　　　　研　　　　究　　　　経　　　　費　　　　支　　　　出

消　耗　品　費 9,693 消耗品費、用品費 9,693 試薬、実験器具

0

教　　　　育　　　　研　　　　究　　　　経　　　　費　　　　支　　　　出
試薬、実験器具

支　出　額
積　　算　　内　　訳

4

賃借料 0

通信運搬費
成果報告会要旨等印刷
旅費交通費

書類等郵送

金　　額

14,502

その他の図書資料費 62 その他図書資料費

機器備品修繕
学会参加登録料

主　　な　　内　　容

18,501

4

旅費交通費

1,956

329
232

印刷費

24

計

計

0

13,564

1,428

13,564

1,428
0

設 備 関 係 支 出（１個又は１組の価格が５００万円未満のもの）

Ｑ４００型熱機械分析装置、マルチ分取ＨＰLＣ、
フォトダイオードアレイ検出器等

学内2名

研　　　究　　　ス　　　タ　　　ッ　　　フ　　　関　　　係　　　支　　　出

ポスト・ドクター 0
1,428

0

13,564

機器購入

0

13,564

0

0

18,501

0

0

ア　　　ル　　　バ　　　イ　　　ト　　　関　　　係　　　支　　　出
0

0

0
1,428

学内2名

金　　額 主　　な　　内　　容

試験委託料、事務局委託料、特許調査

旅費交通費、海外出張費 1,497 旅費交通費、海外出張費

年　　　度 26

小  科  目 支　出　額
積　　算　　内　　訳

主　な　使　途

（その他） 83 諸会費、雑費 83 学会参加費、論文掲載料

印刷製本費 178 印刷費 178 成果報告書印刷

計 15,635 15,635

ア　　　ル　　　バ　　　イ　　　ト　　　関　　　係　　　支　　　出

人件費支出 885 アルバイト 885 時給1,000円  年間時間数707時間　交通費
（兼務職員） 実人数5人

教育研究経費支出 0 0

計 885 885

設 備 関 係 支 出（１個又は１組の価格が５００万円未満のもの）

教育研究用機器備品 13,087 機器購入 13,087
キャピラリー電気泳動システム、水蒸気雰囲気対
応差動型示差熱天秤、紫外・可視分光用クライ
オスタット等

図　　　　書 0 0

計 13,087 13,087

研　　　究　　　ス　　　タ　　　ッ　　　フ　　　関　　　係　　　支　　　出

リサーチ・アシスタント 3,150 3,150 学内4名
ポスト・ドクター 0 0

研究支援推進経費 0 0

計 3,150 3,150 学内4名

（機器備品修繕費保守料） 1,392

（諸会費） 24

（機器備品修繕費） 2,247
報酬・委託料 1,536

旅費交通費 1,497

（出版物費） 322

賃借料 75 施設・設備等賃借料

機器備品修繕費
その他図書資料費

その他の委託費、報酬・手数料

2,247
322

装置利用料

機器備品修繕
データベース、関連図書

1,536 外部評価委員報酬、ホームページ更新料、講演会講師報酬

75

0

機器備品修繕費
諸会費

1,392
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  平成 年度

  平成 年度

旅費交通費、海外出張費旅費交通費 295 旅費交通費、海外出張費 295

年　　　度 27

試薬、実験器具、セキュリティコントローラー

小  科  目 支　出　額
積　　算　　内　　訳

主　な　使　途 金　　額 主　　な　　内　　容

通信運搬費 0 0

教　　　　育　　　　研　　　　究　　　　経　　　　費　　　　支　　　　出

消　耗　品　費 1,454 消耗品費、用品費 1,454

賃借料 0 0

光　熱　水　費 0 0

報酬・委託料 228 その他の委託費、報酬・手数料 228 講演会講師謝礼、セキュリティコントローラーインストール

印刷製本費 61 印刷費 61 ニュースレター印刷

計 5,259 5,259

ア　　　ル　　　バ　　　イ　　　ト　　　関　　　係　　　支　　　出

人件費支出 753 アルバイト 753 時給1,000円  年間時間数710時間　交通費
（兼務職員） 実人数3名

教育研究経費支出 0 0

計 753 753

設 備 関 係 支 出（１個又は１組の価格が５００万円未満のもの）

教育研究用機器備品 21,654 機器購入 21,654
CMOS検出器、高輝度X線発生源、
空間データ収集処理システム等

学内6名

図　　　　書 0 0

計 21,654 21,654

研究支援推進経費 0 0

研　　　究　　　ス　　　タ　　　ッ　　　フ　　　関　　　係　　　支　　　出

リサーチ・アシスタント 5,827 5,827

計 5,827 5,827 学内6名

ポスト・ドクター 0 0

（出版物費） 410 その他図書資料費 410 データベース

（その他） 0 0

（機器備品修繕費） 2,811 機器備品修繕費 2,811 機器備品修繕

年　　　度 28

小  科  目 支　出　額
積　　算　　内　　訳

主　な　使　途 金　　額 主　　な　　内　　容

教　　　　育　　　　研　　　　究　　　　経　　　　費　　　　支　　　　出

消　耗　品　費 12,751 消耗品費、用品費 12,751 試薬、実験器具、ノートPC

光　熱　水　費 0 0

通信運搬費 0 0

印刷製本費 128 印刷費 128 研究成果報告書印刷

旅費交通費 501 旅費交通費、海外出張費 501 旅費交通費、海外出張費

賃借料 0 0

報酬・委託料 673 その他の委託費、報酬・手数料 673 講演会講師謝礼

（機器備品修繕費） 2,730 機器備品修繕費 2,730 機器備品修繕

（出版物費） 510 その他図書資料費 510 データベース、関連図書

（諸会費） 136 諸会費 136 諸会費

計 17,429 17,429

ア　　　ル　　　バ　　　イ　　　ト　　　関　　　係　　　支　　　出

人件費支出 766 アルバイト 766 時給1,000円  年間時間651時間　交通費
（兼務職員） 実人数2名

教育研究経費支出 0 0

計 766 766

設 備 関 係 支 出（１個又は１組の価格が５００万円未満のもの）

教育研究用機器備品 1,692 機器購入 1,692
アクリル真空グローブボックス 、1回転反射ATR
ベースキット 、ガントリーステージ

図　　　　書 0 0

計 1,692 1,692

研　　　究　　　ス　　　タ　　　ッ　　　フ　　　関　　　係　　　支　　　出

リサーチ・アシスタント 3,764 3,764 学内4名
ポスト・ドクター 9,726 9,726 学内２名

研究支援推進経費 0 0

計 13,490 13,490 学内６名
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（様式2）

S1311027
法人番号 131095

プロジェクト番号

  平成 年度

雑費（雑費） 203 203

年　　　度 29

小  科  目 支　出　額
積　　算　　内　　訳

主　な　使　途 金　　額 主　　な　　内　　容

教　　　　育　　　　研　　　　究　　　　経　　　　費　　　　支　　　　出

消　耗　品　費 13,145 消耗品費、用品費 13,145 試薬、実験器具、ハードディスク、ノートPC

光　熱　水　費 0 0

通信運搬費 0 0

印刷製本費 184 印刷費 184 研究成果報告書印刷

旅費交通費 1,065 旅費交通費、海外出張費 1,065 学会参加旅費

賃借料 102 施設・設備賃借料 102 計算機システム利用

報酬・委託料 1,066 その他の委託費、報酬・手数料 1,066 講演会講師謝礼

（機器備品修繕費） 1,627 機器備品修繕費保守料 1,627 機器備品修繕、液体ヘリウム充填

（出版物費） 432 その他図書資料費 432 データベース

（諸会費） 156 諸会費 156 学会参加費

計 17,980 17,980

ア　　　ル　　　バ　　　イ　　　ト　　　関　　　係　　　支　　　出

人件費支出 422 アルバイト 422 時給1,000円  年間313時間　交通費
（兼務職員） 実人数1名

教育研究経費支出 0 0

計 422 422

設 備 関 係 支 出（１個又は１組の価格が５００万円未満のもの）

教育研究用機器備品 334 機器購入 334 前置電流増幅器

図　　　　書 0 0

計 334 334

研　　　究　　　ス　　　タ　　　ッ　　　フ　　　関　　　係　　　支　　　出

リサーチ・アシスタント 4,906 4,906 学内5名
ポスト・ドクター 9,136 9,136 学内２名

研究支援推進経費 0 0

計 14,042 14,042
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―別紙資料一覧― 

 

1) 平成 25 年度 成果報告会 冊子 

2) 平成 25 年度 成果報告書 冊子 

3) ニュースレターNo.1 冊子 

4) 永瀬先生講演会、外部評価委員会 

5) 平成 25・26 年度 成果報告書 冊子 

6) ニュースレターNo.2 冊子 

7) 入江正浩 Potal Medal 受賞 

8) 学会発表 No.738 優秀ポスター賞(2014/10) 

9) 学会発表 No.739 優秀ポスター賞(2014/10) 

10) 2014 年 4 月 11 日講演会 

11) 2014 年 5 月 23 日講演会 

12) 2014 年 9 月 10 日講演会 

13) 2014 年 11 月 20 日講演会 

14) 2014 年 11 月 22 日講演会 

15) 2014 年 12 月 18 日講演会 

16) 望月祐志 第 38 回 （2015 年春季）応用物理学会講演奨励賞 

17) 和田亨 2014 年 12 月 17 日 電気新聞 

18) 2015 年 12 月 5 日 公開講演会 

19) ニュースレターNo.3 冊子 

20) 平成 27 年度 成果報告書 冊子 

21) 2016 年 6 月 23 日 講演会 

22) 2016 年 7 月 6 日 講演会 

23) ニュースレターNo.4 冊子 

24) 2016 年 11 月 12 日 公開講演会 

25) 2017 年 1 月 19 日 講演会 

26) 2017 年 3 月 11 日 成果報告会 冊子 

27) 平成 28 年度 成果報告書 冊子 

28) 2017 年 8 月 31 日 講演会 

29) 2017 年 10 月 14 日 国際シンポジウム要旨冊子 

30) ニュースレターNo.5 冊子 

31) 2017 年 11 月 25 日 公開講演会 

32) 2017 年 11 月 29 日 講演会 

33) 外部評価用・成果報告書 

34) 2018 年 3 月 10 日 成果報告会 

35) 森本正和 光化学協会 第 17 回光化学協会奨励賞 

36) 宮部寛志 Analytical Science 誌 Hot Article Award 
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37) 上谷幸治郎 公益社団法人新化学技術推進協会 第 6 回新化学技術研究奨励賞 

38) 上谷幸治郎 平成 29 年度繊維学会年次大会 平成 29 年度繊維学会若手優秀発表賞 
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（別紙資料 1）平成 25 年度 成果報告会 

冊子表紙 

 

 

 

 

189



 
 

（別紙資料 1）平成 25 年度 成果報告会 

冊子目次 
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（別紙資料 2）平成 25 年度 成果報告書 

冊子表紙 

 

 

 

 

 

191



 
 

（別紙資料 2）平成 25 年度 成果報告書 

冊子目次 
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（別紙資料 3） ニュースレターNo. 1  

冊子表紙 
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（別紙資料 3） ニュースレターNo. 1 

冊子目次 
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（別紙資料 4）公開シンポジウム、外部評価委員会 
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（別紙資料 4）公開シンポジウム、外部評価委員会 
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（別紙資料 5）平成 25・26 年度 成果報告書 

冊子表紙 
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（別紙資料 5）平成 25・26 年度 成果報告書 

冊子目次 
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（別紙資料 6） ニュースレターNo.2  

冊子表紙 
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（別紙資料 6） ニュースレターNo.2  

冊子目次 
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（別紙資料 7）The Porter Medal 受賞 

入江正浩 2014 年 4 月 

The Porter Medal（欧州光化学協会，米州光化学会，アジア・オセアニア光化学協会） 

ホームページ 

 

 

受賞時の写真 

 
XXVth IUPAC Symposium on Photochemistry 

（Bordeaux） 

 

立教大学ホームページ 
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（別紙資料 8） 
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（別紙資料 9） 
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（別紙資料 10） 
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（別紙資料 11） 
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（別紙資料 12） 
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（別紙資料 13） 
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（別紙資料 14） 
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（別紙資料 15） 
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（別紙資料 16）第 38 回 （2015 年春季）応用物理学会講演奨励賞 

望月祐志 2015 年 3 月 13 日 
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（別紙資料 17）新聞記事掲載 

和田亨 

2014 年 12 月 17 日、電気新聞 10 面 
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（別紙資料 18） 
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（別紙資料 19）ニュースレターNo.3 

冊子表紙 
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（別紙資料 19）ニュースレターNo.3 

冊子目次 
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（別紙資料 20）平成 27 年度 成果報告書 

冊子表紙 
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（別紙資料 20）平成 27 年度 成果報告書 

冊子目次 
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（別紙資料 21） 
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（別紙資料 22） 
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(別紙資料 23）ニュースレターNo.4 

冊子表紙 
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(別紙資料 23）ニュースレターNo.4 

冊子目次 
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（別紙資料 24） 
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（別紙資料 25） 
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（別紙資料 26）第２回成果報告会 

冊子表紙 
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（別紙資料 26）第２回成果報告会 

冊子目次 
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（別紙資料 27）平成 28 年度 成果報告書 

冊子表紙 
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（別紙資料 27）平成 28 年度 成果報告書 

冊子目次 
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(別紙資料 28) 
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(別紙資料 29) 国際シンポジウム要旨 

冊子表紙 
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(別紙資料 29) 国際シンポジウム要旨 

冊子目次（プログラム） 
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(別紙資料 30）ニュースレターNo.5 

冊子表紙 
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(別紙資料 30）ニュースレターNo.5 

冊子目次 
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(別紙資料 31) 
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(別紙資料 32) 
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(別紙資料 33) 外部評価用・成果報告書 

冊子表紙 
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(別紙資料 33) 外部評価用・成果報告書 

冊子目次 
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(別紙資料 34) 2018 年 3 月 10 日 成果報告会 
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（別紙資料 35） 

森本正和 光化学協会 第 17 回光化学協会奨励賞 
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（別紙資料 36） 

宮部寛志 Analytical Science 誌 Hot Article Award 
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（別紙資料 37） 

上谷幸治郎 公益社団法人新化学技術推進協会 第 6 回新化学技術研究奨励賞 
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（別紙資料 38） 

上谷幸治郎 平成 29 年度繊維学会年次大会 平成 29 年度繊維学会若手優秀発表賞 
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第２部： 研究成果報告 
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1. 研究プロジェクトの概要 

 

1-1. 研究プロジェクトの背景と必要性 

化学の目的の一つは、分子の構造を様々に変えることでその性質を自在に制御し、新規

な機能を持った分子・分子材料を開発していくことにある。従来、機能分子の開発は、主に天

然に存在する分子を手本として試行錯誤的に分子構造変換することにより行われてきている。

しかし、優れた機能を持つ分子・分子材料を合目的的に創製するには、機能の本質の理論化

学的解析とそれに基づく「分子設計」、それを基とした「合成」と、構造・物性の「計測」、さらに

その機能の「評価」を行い、それを理論化学的解析にフィードバックするサイクルを確立する

必要がある。この手法は、「分子技術」のモデルと位置づけられ、経験的手法では生まれない

ような革新的な機能をもつ分子を創製する可能性を有している。 

立教大学未来分子研究センターでは、「基礎から応用へ」の基本方針のもと、私立大学戦

略的研究基盤形成支援事業「高度な機能を有する未来分子材料の創製」（平成 20年～24年、

研究代表者：入江正浩）と題するプロジェクトを進め、フォトクロミック分子材料、外部刺激応

答機能金属錯体、機能高分子等の開発で大きな成果を収めてきた。また、本センターでは大

規模分子、励起状態分子などに関する計算化学手法の開発を積極的にすすめてきた。それ

らの成果を踏まえ、本センターでは私立大学戦略的研究基盤形成支援事業「設計に基づく分

子自在制御の化学」（平成 25年～29年、研究代表者：枝元一之）と題するプロジェクトを立上

げ、実験と計算が密接に連携して「設計」－「合成」－「計測」－「評価」のサイクルを確立して

革新的な機能を持つ分子・分子材料の開発を目指す研究を推進した。 

 

1-2. 研究プロジェクトの目的 

上記で述べたように、本プロジェクトでは、実験と計算が密接に融合した新たな課題解決型

研究システムを構築し、革新的な機能を持つ分子・分子材料を開発することをめざした。具体

的には、計算による分子設計を担当する「設計グループ」と、実験的に機能分子の構築を行

う「反応制御グループ」並びに「物性・機能制御グループ」を設け、これらのグループが互いに

成果をフィードバックし合うことにより、機能分子・分子材料開発を行った。実験グループによ

る合成分子の物性・構造の計測結果、および機能の評価結果を「設計グループ」にフィードバ

ックし、さらなる理論的解析を経て分子の再設計を行うサイクルを経ることにより、より高度な

機能をもつ分子の開発を目指した。このような課題解決型研究システムの構築により、学術

的には化学の新たな方法論を確立し、それにより革新的な機能を持つ分子・分子材料、例え

ば光メモリ、光駆動アクチュエーター、ドラッグデリバリーシステム、環境応答機能触媒、不斉

合成触媒、水の光分解触媒、生分解性人工ポリマーなどの開発を行った。本プロジェクトで

開発した機能分子・分子材料は、今後環境・エネルギー材料や電子材料、健康・医療用材料

の各分野に画期的な進展をもたらすと期待される。 
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２．研究体制 

 

未来分子研究センターに所属する立教大学大学院理学研究科教員が中心となり、計算化

学による分子設計を担当するグループと、実験的に機能分子の構築を担当するグループの

密接な協力により研究を進める体制を構築した。前者は「設計グループ」として機能分子の探

査を目的とする計算手法の開発と応用を目指し、後者は主として分子の反応性制御を目指

す「反応制御グループ」、および物性に基づく機能の制御を目指す「物性・機能制御グルー

プ」を構成して分子の実験的構築を行った。以上の体制のもとで、計算化学による分子設計

とそれに基づく分子の実験的構築を進め、実験系と計算系がそれらの成果を互いにフィード

バックし合うことにより機能分子・分子材料の開発を進めた。さらに、本学理学研究科に設置

されている「数理物理学研究センター」、「先端科学計測研究センター」、「生命理学研究セン

ター」とも連携して共同研究を進めることにより、研究プロジェクトをより効率的に推進した。 

 

2-1. 研究体制の概要 

実験と計算が融合した新たな課題解決型研究システムを確立し、革新的な機能を持つ分

子・分子材料を開発すべく、３つの班を設けて研究プロジェクトを推進した。以下にそれぞれ

の具体的研究内容を示す。 

 

1班 分子の機能性の理論的解析と分子設計（設計グループ） 

機能分子の探査を目的とする計算手法の開発を行った。さらにそれを用いて機能性の本

質の理論的解析、およびそれに基づく分子・分子材料の設計を行った。 

 

2班 反応に基づく機能を有する分子・分子材料の開発（反応制御グループ） 

設計グループの分子設計を受けて、反応性に基づく機能を有する分子・分子材料の合成

を行った。具体的には、人工光合成触媒、不斉合成触媒、薬理作用を有する分子、環境応答

天然化合物等の合成を行った。合成物の構造・物性の計測を行い、またその機能性の評価

を行った。 

 

3班 物性に基づく機能を有する分子・分子材料の開発（物性・機能制御グループ） 

設計グループの分子設計を受けて、物性に基づく機能を有する分子・分子材料の合成を

行った。具体的には、光駆動分子アクチュエーター、光スイッチ機能蛍光分子、生分解性ポリ

マー等の合成を行った。合成物の構造・物性の計測を行い、またその機能性の評価を行っ

た。 
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2-2. 研究組織 

 本プロジェクトは、立教大学大学院理学研究科教員および学外研究者により構成される以

下の組織で推進した。 

 

1班 分子の機能性の理論的解析と分子設計（設計グループ） 

望月 祐志 理学研究科・教授 計算化学手法の開発と先導的応用 

常盤 広明 理学研究科・教授 
未来志向型機能を有する薬物・バイオプローブ
の論理的設計・開発 

山中 正浩 理学研究科・教授 理論設計支援による機能分子触媒の開発 

堤 亮祐 理学研究科・助教 
水素結合ネットワークを利用した分子認識によ
る不斉触媒反応の自在制御 

古明地 勇人 
産業技術総合研究所・
主任研究員 

分子動力学手法の開発と応用 

福澤 薫 
日本大学松戸歯学部・
助教 

計算化学の先導的・実証的応用計算 

吉澤 一成 
九州大学先導物質化
学研究所・教授 

単一分子伝導の光制御に関する理論的研究 

都築 誠二 
産業技術総合研究所・
上級主任研究員 

計算化学手法を用いた分子間相互作用の精
密解析 

 

2班 反応に基づく機能を有する分子・分子材料の開発（反応制御グループ） 

黒田 智明 理学研究科・教授 
自然界におけるテルペン化合物の設計と制御
および多様性 

和田 亨 理学研究科・教授 
論理的分子設計に基づいたエネルギー変換錯
体触媒の開発 

宮部 寛志 理学研究科・教授 流通式分離系を利用する化学特性解析 

箕浦 真生 理学研究科・教授 
高周期典型元素を含む機能性化合物の創製と
反応開発 

鈴木 望 理学研究科・助教 
分光分析法によるキラル分子の物性および分
子間相互作用の解析 

中薗 孝志 理学研究科・助教 
分子性触媒を基盤とした高効率な光エネルギ
ー変換反応系の構築 

 

3班 物性に基づく機能を有する分子・分子材料の開発（物性・機能制御グループ） 

枝元 一之 理学研究科・教授 表面反応を利用した高機能触媒の開発 

入江 正浩 
理学研究科・客員研究
員 

光スイッチ機能を持つ蛍光分子の設計と合成 

松下 信之 理学研究科・教授 
外部刺激応答性を持つ金属錯体分子・結晶の
設計・構築と機能評価 
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森本 正和 理学研究科・教授 結晶構造制御に基づく光機能分子結晶の創製 

大山 秀子 理学研究科・教授 
高分子系機能材料の創出と機能発現メカニズ
ムの解明 

三井 正明 理学研究科・教授 
時空間分解顕微計測による光電変換ダイナミ
クスの解明 

上谷 幸冶郎 理学研究科・助教 天然高分子材料を用いた機能材料の創製 

新堀 佳紀 
上谷 幸冶郎 理学
研究科・助教 

機能性ナノクラスターの精密合成と構造・物性
の解明 

池田 潔 
広島国際大学薬学部・
教授 

未来志向型機能を有するバイオプローブの合
成開発 

大坪 忠宗 
広島国際大学薬学部・
准教授 

未来志向型機能を有するバイオプローブの合
成開発 
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3. 研究成果報告 

計算化学手法の開発と先導的応用 

理学部化学科・望月 祐志（E-mail:fullmoon@rikkyo.ac.jp） 

 

1. 研究の構成 

5年間のプロジェクト期間では、前半では実験系の研究室とのコラボレーションも重

視し、フラグメント分子軌道(FMO)計算のプログラム開発と応用計算を行いました。後

半では計算化学による「模擬実験」の方向性を直截に模索し、メゾスケールを扱える粗

視化シミュレーションとの連携を図ると共に、機械学習を含む情報科学的なアプローチ

も試みてきました。以下にまとめます。 

 

2. 実験系研究室との連携 

実験系研究室と行った主なテーマとしては、 [松下研] 白金シアノ錯体とメチルビ

オロゲンの複合体の励起スペクトルの同定、[和田研] 2核 Ru錯体の酸化還元過程の追

跡、及び tacnを配位子に持つ白金錯体[1]、などがあります。論文の形には至っていな

いものの、学生の学会発表は多数行われており、教育面で一定の成果があったと考えて

います。また、学部 3年次の「化学実験４」の間に行った計算研究が論文にまとまった

例[2]もあります。 

 

3. フラグメント分子軌道計算 

望月は、フラグメント分子軌道(FMO)法プログラム ABINIT-MP[3]の研究開発を長年に

渡って主導しています。この 5年間の中でも機能の向上を進めつつ、先導的な応用計算

も展開してきました。特に、DNA モデル中の塩基分子間の相互作用解析[4-6]は系統的

に行っています。また、インフルエンザノイラミニダーゼ阻害薬の水和・脱水和のモデ

リング[7]は、昨今重要度が認識されている細胞表面の糖鎖の扱いにも関係するもので

す。ヒドロキシアパタイトと人造ペプチドとの相互作用解析[8]は、古典分子動力学(MD)

による多数構造のサンプリングをベースにしており、後述する機械学習による FMO計算

結果の統計的評価の「助走」的な要素もありました。なお、文献[8]の内容はプレス発

表(2015/5/12)と新聞掲載(日経産業 2015/5/19など)の対象となりました。 

その他の FMO の応用計算では、赤色蛍光タンパク質(DsRed)の発光領域の構造の詳細

解析[9]、ファイトクロームの励起スペクトルの同定、アンモニアクラスターの FMO-

MD(力を FMOで直接算定)シミュレーションによる振動解析、バイオミメティック系機能

性素材であるペプトイドのイオン内包の相互作用解析[10]などがあります。また、ペプ

トイドについては、凝集相での励起子ダイナミクスの計算まで進めています。これらの
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応用計算の成果の論文化を現在(2018年 1月時点)進めているところです。 

 

4. 粗視化シミュレーション 

FMO を含む分子軌道法、あるいは古典 MD は基本的にはナノスケール・原子レベルで

の相互作用に基づく計算です。一方、高分子系、コロイド、あるいは細胞などを考える

とメゾスケール(以上)の構造を持っており、通常、適当な分子単位を「粒子」としてま

とめ、粒子間の有効相互作用に基づく散逸分子動力学(DPD)等の粗視化シミュレーショ

ンが使われています。こうした有効相互作用を表現するパラメータは、従来は実験値に

フィットさせて決めるか、古典 MD にも使われる力場によって評価されてきました。し

かし、信頼性が十分でないケースがある他、参照した実験系とは定性的に異なる系に対

しては適用出来ない問題がありました。そこで、ナノレベルの FMO計算に基づいて非経

験的にメゾレベルの有効相互(χ)パラメータを算定するプロトコルを確立[11]し、さら

に一例のワークフローをシステム化[12]しました。FMO-DPDマルチスケールシミュレー

ションの応用では、電解質膜であるナフィオンと水の混合系に先ず適用し、水クラスタ

ーの構造的な指標の実験データをほぼ再現しました。さらに続けて、脂質膜の形成[13]

やシリカ表面への吸着[14]、さらにタイヤゴムの複合素材の凝集解析などにも計算技法

を水平展開しています。 

 

5. 情報科学との関係 

これまで、FMO の計算結果は人が解析することが常でした。しかし、タンパク質や

DNA の構造ゆらぎを含めるために多数(例えば 100 個以上)のサンプルを扱うことは、

相当に困難な仕事となりますし、ミス・見落としも起こり得ます。 そこで、機械学習・

深層学習を使って自動的に本質的な情報を統計因子も含めて抽出する試みを始めてい

ます[15,16]。 

別の軸としては、メニーコア型の CPU 上でのプログラムの性能を評価するベンチマ

ーク[17]や GPU による深層学習の時間の短縮、統計・機械学習パッケージ(TensorFlow、

R、Scikit-learn など)の導入、計算流体力学(CFD)や量子コンピュータの試行も行いまし

た。こうした情報科学系の内容も、学生が楽しみつつ取り組んでくれたのは嬉しいこと

でした。 

 

文献 
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[3] Tanaka S. et al. Phys. Chem. Chem. Phys. 2014, 16, 10310-10344. 
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未来志向型機能を有する薬物・バイオプローブの論理的設計・開発 

理学部化学科・常盤広明*、Sundaram Arulmozhiraja、 

広島国際大薬学部・池田潔、大坪忠宗 

（E-mail: *tokiwa@rikkyo.ac.jp） 

 

1. はじめに 

国民の多くが小型情報端末を使いこなし、新聞雑誌等、多くの情報媒体がデジタル化

するなど、社会的にも情報（データ）利用を取り巻く環境の変革は著しい。今や、数年

前のスーパーコンピュータの性能を持つ情報端末が、手の中に収まってしまう時代とな

っている。その一方で、最新の計算・理論化学手法の開発、発展も目覚ましく、最近で

は、コンピュータによるイメージング技術として、粗視化モデルによるメゾスコピック

レベルでの細胞膜シミュレーションや、経験的パラメータを一切用いない第一原理計算

によるタンパク質複合体の計算が可能となってきている。計算科学および情報科学のハ

ードならびにソフト両面における発展は、科学的領域だけに留まらず、社会をも変革す

るまでに至っている。実際に、実験的構造が未知な疾病標的タンパク質の理論的構造予

測[1]や臨床治療において売上上位を占める抗糖尿病薬のタンパク質－阻害剤間結合解

析による作用機序解析[2]など、医科学の領域にも利用可能なそれらの手法の有するポ

テンシャルは極めて高い。今後、合理的設計に基づく新規分子設計のアウトプットをど

のように向上させていくかが重要な課題となっている。 

 

2. ワクチン・化学療法剤のないウイルスに対する新規阻害剤の設計・開発 

本研究では、日本独自に開発が進んでいる計算・理論化学手法を用いたウイルスタン

パク質の解析例[1]をはじめ、元来はデバイスや半導体解析のために開発された計算手

法を産業応用化酵素など生体系[3]などに適用した。さらに、構造を基盤とした計算・理

論化学的にアプローチに加えて、これまでの膨大な実験結果を集積したビックデータを

効率的に利用するバイオインフォマティックス手法の開発にも着手し、中分子薬、人工

抗体設計などに応用した。この新規アミノ酸配列データ解析手法を基盤としたバイオイ

ンフォマティックス手法を活用して、ウイルスの系統樹解析や分類、さらには変異予測

などを行い、新たな計算ウイルス学の可能性を示した。歴史あるウイルス学に対して、

全くの異ジャンルからの挑戦になるが、最新の医科学を統合化再編した新たなカテゴリ

を構築したい。一般的に、ウイルス感染症への医学的対策は、ワクチンと化学療法剤が

使用されている。副作用のない効率的なワクチン開発の第一歩は標的タンパク質へ特異

的に結合・中和する抗体の設計である。本研究では、アミノ酸配列手法を発展拡張する

ことで、これまでの抗体設計とは異なり、効率的に大量発現が可能な人工抗体の設計法

の確立を目指し、臨床応用可能なワクチンのないウイルス感染症の標的タンパク質につ
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いての人工抗体の設計開発を行った。 

 

3. 生活習慣病標的タンパク質に対する新規阻害剤の設計・開発 

ジぺプチジルペプチターゼ 4 (DPP-4)は、ランゲルハンス島の膵 β 細胞からのインスリン

分泌を刺激するグルカゴン様ペプチド 1(GLP-1)、およびグルコース依存性インスリン分泌

刺激ポリペプチドなどのインクレチンの分解に関する酵素であり、グルカゴン分泌を抑制

する。[4]  2 型糖尿病はインスリン産生が不十分であることで引き起こされるため、イン

スリンやその分泌物ではなく DPP-4 の阻害をすることで、低血糖を伴わず安全で効率的に

血漿糖代謝の改善ができる。[5] そのため、in vivo におけるインクレチンの効果を増強し、

DPP-4 の作用を抑制することで薬効を発現する経口血糖降下薬である抗糖尿病薬、DPP-4 阻

害剤が開発された[6]。これまでに、sitagliptin 1, linagliptin 2, alogliptin 3, teneligliptin 4, 

saxagliptin 5, vildagliptin 6 など複数の阻害剤が開発上市されている。これらの阻害剤は標的

タンパク質が同一でありながら、各 DPP-4 阻害剤と DPP-4 と分子レベルでの定量的相互作

用解析に関する報告はなかった。そこで本研究では、第一原理計算に基づく 量子力学的フ

ラグメント分子軌道法(FMO-QM 法)を用いて、DPP-4 と阻害剤との相互作用エネルギーを

定量的に評価し、各阻害剤の作用機序の理論的解析を行った。さらに、FMO-IFIE に基づく

安定化エネルギーを、実験的結合エネルギーと比較し、相関を解析した。阻害剤と DPP-4 複

合体の vdW 相互作用の IFIE 値は、R2 = 0.85 で pIC50 値とよく相関しており、この結果は、

PPI の結合親和性が vdW 相互作用エネルギーと相関する傾向とよく一致しているさらにこ

の IFIE 値は、DPP-4 と阻害剤の結合親和性(KD 値)とも比較的よい相関（R2 = 0.69）をするこ

とが分かった。本研究により臨床応用されている各 DPP-4 阻害剤の標的タンパク質への相

互作用の違いが明らかとなった。 

 

4. まとめ 

分子構造を基盤とする理論化学と配列を基盤とするバイオインフォマティックスを

有機的に融合した新規アプローチにより、未来志向型機能を有する薬物・バイオプロー

ブの論理的設計・開発を行った。その結果、光応答性バイオプローブの生体系への応用

基盤を確立し、ワクチン・化学療法剤のないウイルスに対する新規阻害剤や副作用を軽

減した生活習慣病標的タンパク質に作用する薬物の創製・開発に成功した。今後、本ア

プローチ手法を種々のウイルス系へと適用範囲を拡張し、さらに生理活性・機能性を向

上させた日本発の新規バイオプローブ・薬物の合理的設計開発に繋げたい。 

 

5. 文献 
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理論設計支援による機能分子触媒の開発 

理学部化学科・山中 正浩 

E-mail: myamanak@rikkyo.ac.jp 

 

 

1. はじめに 

本研究では、分子触媒開発に対して量子化学計算の積極的に活用することによって、

これまでの経験に基づく設計から理論的な合理設計へとパラダイムシフトさせ、新しい

分子触媒の開発を目指している。不斉配位子に共鳴安定化構造や水素結合ネットワーク

を合理的に導入し、複数の金属中心やルイス酸・ブレンステッド酸によって協奏機能を

発現する高機能分子触媒の開発を進めてきた。これまでに、「ルイス酸と水素結合の協

奏効果」「複核金属中心による化学選択性の発現」「誘導適合作用による遷移状態安定化」

という興味深い設計指針が得られた。 

 

2. BINOL－リン酸触媒による 1,5-ベンゾジアゼピンの不斉移動水素化反応 1) 

BINOL－リン酸触媒は、ケトイミンの

不斉移動水素化反応に対して高い不斉触

媒能を示が、1,5-ベンゾジアゼピンに対し

ても、2 位に 3-HOC6H4 基を有するベンゾ

チアゾリンを用いることで、高エナンチ

オ・高ジアステレオ選択的に不斉移動水

素化反応を達成する。我々がすでに解明

した立体制御機構に基づき 2)、立体選択性

決定段階について理論的検討を行った

[M05-2X/6-31G*//ONIOM(B3LYP/6- 

31G*:HF/3-21G)]。ジアステレオメリック

な遷移状態(TS, TS)を比較したとこ

ろ、ベンゾチアゾリンの OH 基がリン酸部

位と水素結合して、優先する(S,S)-生成物

を与える遷移状態(TS)を安定化すると

ともに、基質を配向制御することで高エ

ナンチオ選択性を発現することを見出し

た。また、3,3’-位に嵩高いビアリール置換

基を導入して深い不斉反応場を構築する

ことにより、遠隔位の立体制御が達成さ
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れ、高ジアステレオ選択性が発現することを見出した。 

 

3.  P-スピロイミノホスホラン触媒によるアズラクトンの不斉 1,6・1,8-選択的共役付加反応

3) 

P-スピロイミノホスホラン触媒

は、アズラクトンと N-アシルピロ

ールを用いた不斉 1,6-付加反応に

対して、高い位置選択性、ジアステ

レオ選択性、エナンチオ選択性を

達成することが大井、浦口によっ

て報告されている。本研究では、そ

の反応機構の全容とともに位置選択性及び立体選択性の発現要因について、理論的検討を

行った(B3LYP-D3/6-31+G**//B3LYP/6-31G*)。本反応は、アズラクトンからプロトンを引き

抜いてアミノホスホニウムイオンを形成後、2 つの NH 部位が二重水素結合を介してエノラ

ートアニオンとアシルピロールを補足・活性化する反応経路であることを明らかにした。C-

C 結合形成が律速段階かつ立体選択性決定段階であり、続くエノラート中間体のプロトン化

では、位炭素での C-プロトン化が O-プロトン化・C-プロトン化に比べて、熱力学的・速

度論的に優先することが分

かった。さらに C-C 結合形

成段階において、４つのジ

アステレオメリックな遷移

状態を比較したところ、

TSrs が最安定であり、実験

事実に良い一致を示した。

詳細な構造解析及び相互作

用解析によって、触媒が有

する剛直で狭い不斉反応場

に加えて、触媒と基質との

間に構築されるNH/O, CH/O

水素結合や CH/相互作用

が、立体制御発現に重要な

役割を担っていることを明

らかにした。また、N-アシル

ピロールの共役系が崩れ

ることによる不安定化が、

高位置選択性の発現要因で
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あることが分かった。 
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水素結合ネットワークを利用した分子認識による 

不斉触媒反応の自在制御 

 

理学部化学科・堤 亮祐 

E-mail: r.tsutsumi@rikkyo.ac.jp 

 

1. はじめに 

近年の触媒的不斉合成の進歩により、

様々な化合物を単一のエナンチオマーとし

て得ることが可能になっている。しかし反

応の化学・位置・立体といった様々な選択性

を思いのままにコントロールする理想的な

分子変換を実現するには、新しい概念に基

づく高機能触媒の開発が不可欠である。本研究では、基質を強力に活性化するルイス酸

触媒作用に柔軟な水素結合を組み合わせる金属－ブレンステッド酸複合触媒に注目し、

化学・位置・立体選択性の自在制御を目指した。初期的な検討として、1. α-ケトエステ

ル、アルデヒド、亜リン酸ジエステルの化学選択的三成分連結反応と 2. ブテノリドの

求核的付加反応における位置・立体制御に取り組んだ。 

 

2. α-ケトエステル、アルデヒド、亜リン酸ジエステルの化学選択的三成分連結反応 

我々は既に、キラルなビスアミジン配位子を用いた Et2Zn による不斉アルキル化反応

において、α-ケトエステル、アルデヒド共存下 α-ケトエステルが優先して反応すること

を見出している。本触媒の α-ケトエステル特異的な認識能を利用することで、α-ケトエ

ステルとアルデヒド共存下、化学選択的な三成分連結反応を効率的に実現できる可能性

に着目した。すなわち、亜鉛－ビスアミジン触媒存在下、亜リン酸ジエステルが α-ケト

エステルに選択的に付加して phospha-Brook 転位を起こした後、生じたエノラートがア

ルデヒドと反応することで、二連続不斉中心を簡便に構築できると考えた（式 1）。 

 

Et2Zn とビスアミジン配位子 A から調製した触媒を用い、α-ケトエステル、ベンズア

ルデヒドおよび亜リン酸ジエチルを反応させたところ中程度の収率かつ比較的良好な
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エナンチオ選択性で目的の三成分連結体が得られることを見出した（式 2）。今後は化

学・立体選択性向上を目指し、反応条件および触媒構造の最適化を行っていく予定であ

る。 

 

3. ブテノリドの求核的付加反応における位置・立体制御 

複数の反応点を持つ基質を反応に付した場合、一般的に位置選択性は基質固有の立体

的環境と電子的な性質により決定され、その位置選択性を外的な要因で制御するのは容

易ではない。例えばブテノリドが塩基により脱プロトン化されエノラートになると、潜

在的には α 位と γ 位の二ヶ所で反応する可能性があるが、実際にはこれまで報告されて

いる触媒的付加反応のほとんどが γ 位での反応である（式 3）。本研究では、水素結合供

与部位を持つ不斉配位子と金属を組み合わせた触媒を用い、ブテノリドと求電子剤の双

方を認識して適切な位置に捕捉することで、通常とは異なるブテノリドの α 位での反応

を立体選択的に実現できると想定し、研究に着手した。 

 

金属への配位と水素結合供与の両方を担うアミジン部位を 2 個有するキラルなビス

アミジン型配位子と種々の金属塩との錯体を調製し、α-アンゲリカラクトンと α-ケトエ

ステルとの付加反応を検討したが、反応は進行しなかった。一方、これらの配位子の一

つである B のみを塩基触媒として用い反応を行うと、目的の α-付加体が中程度の収率

で得られた。しかし、エナンチオ選択性の発現には至っていない（式 4）。今後は、立体

選択性の向上を目指し触媒構造の検討を行っていく。 

 

 

g-addition
(well studied)

a-addition
(less studied)

OO E OO

E

E+
E+

OO

a

g
(3)
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自然界におけるテルペン化合物の設計と制御および多様性 

理学部化学科・黒田 智明 

E-mail: chkkuroda@rikkyo.ac.jp 

 

1. はじめに 

 我々は中国横断山脈地域に生息するキク科 Ligularia属植物を題材とし、テルペ

ン化合物多様化の実態を調査している。交雑、戻し交配を経て他種の化合物を取り

込むことは自然界における化合物設計のひとつである。本研究では幾つかの交雑種

について化学成分の調査を行うとともに、近縁種の相互関係についても調べた。そ

の主なものを以下に述べる。また、これらの研究を通じて、幾つかの新規化合物の

構造決定を行った。一方、Ligularia 属からは高度に酸素官能基化されたビサボラ

ン化合物が得られるが、多くの場合、官能基の立体構造が決定されていない。そこ

で、モデル化合物の合成を行って天然物の立体構造を明らかにした。 

 

2. Ligularia tongolensis および L. cymbulifera の交雑種の成分 1) 

雲南省香格里拉県および四川省稲城県の２か所にて雑種試料を得、同時に採集し

た両親種とともに分析を行った。両地域の雑種試料のいずれからも L. cymbulifera

の特徴的主成分である tetradymol(1)および共通主成分 2 が単離された一方、L. 

tongolensis の特徴成分 3 は雲南産試料からは得られたが四川産試料からは得られ

ず、雑種成分の地域差が認められた。雲南産 L. tongolensisは交雑を経験している

ことが判明した。 

 

3. 雲南省産 Ligularia cycthiceps と L. lamarum/L. subspicataとの雑種 2) 

雲南省香格里拉県の天池にて採集した数試料の標記雑種について化学成分の分析

を行った。その結果、雑種は３つのケモタイプに分けることができた。すなわち、

（１）化合物 4 をはじめとする 9-オキソフラノエレモフィランを主成分とするタイ

プ（L. cycthiceps に近い）、（２）subspicatin A (5)を主成分とするタイプ（L. 

subspicataに近い）、および（３）9-オキソフラノエレモフィランと ligularol (6)

の両方を産するタイプ（両親の中間的）、の３つである。 
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9-オキソフラノエレモフィランは明らかに L. cycthiceps由来である。しかし、

L. cyathicepsでは 1,10位にエポキシドを有する化合物を生産するのに対し、雑種

の主成分 4 ではこの位置に酸素官能基を有しない。雑種において両親いずれとも異

なる化合物の生産が見られたことは興味深い。 

 

4. 中国四川省産 Ligularia anoleuca と Ligularia fischeri の相同性 3) 

四川省標記種それぞれ数試料について成分分析を行った結果、両種の成分は互い

に似ており、DNA 塩基配列においても区別できないことが明らかとなった。化合物

7、8 などを主成分として単離した。L. fischeri は、これまでフラノエレモフィラ

ン生産種とされていたが、四川省産および重慶市産の一部に euparin（9）などのベ

ンゾフランを生産する集団があることを見出した。フラノエレモフィラン生産種と

ベンゾフラン生産種は化学的に別系統である。 

 

 

5. ビサボラン化合物の構造決定を目指した合成研究 4) 

イソプレゴールを出発原料として、天然ビサボランのモデル化合物 10a-d、11a-

d、および 12a-d の合成を行った。これらの化合物の NMRスペクトルの解析を行い、

立体構造との関係を考察した。 

 

さらに、(-)-carvone から出発して天然物 13 を合成した。これにより、天然ビサボラ

ン化合物の相対および絶対立体配置が確定した。 
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論理的分子設計に基づいたエネルギー変換錯体触媒の開発 

理学部化学科・和田 亨 

E-mail: twada@rikkyo.ac.jp 

 

1. はじめに 

 現代社会は深刻なエネルギー・環境問題に直面している。これらを解決・緩和するために

は自然エネルギーの有効活用が必要であるが、太陽光や風力は天候や地域に左右される非

定常的なエネルギーである。自然界では、植物が光合成により太陽光のエネルギーを酸素と

糖質といういつでも使える化学エネルギーへと変換している。好気性生物は酸素と糖質を

摂取し、呼吸により生命維持に必要なエネルギーを得ている。呼吸で放出された二酸化炭素

と水は、再び光合成に用いられる。自然界のような化学物質が循環するエネルギーサイクル

を人工的に構築することが、エネルギー・環境問題に対する唯一の抜本的な解決策である。

そのためには、基本となる水の四電子酸化反応、二酸化炭素還元反応、酸素還元反応などの

電気化学的な半反応を、平衡電極電位近辺で効率よく触媒する物質の開発が不可欠である。

そこで本研究では、水の四電子酸化反応、酸素還元反応、二酸化炭素還元反応に対して、合

目的に精密設計した遷移金属錯体触媒の開発し、その反応機構について詳細に検討した。 

 

2. 水の四電子酸化反応 

   

 水の四電子酸化反応（式１）は、平衡電極電位が 1.23 V (vs. SCE, pH 0)と比較的高く、

一度に四電子の移動を必要とするため、極めて困難な反応である。本研究では、アント

ラキノンで架橋した二核ルテニウム錯体 1 が、(NH4)2[Ce(NO3)6]を酸化剤とした水の酸

化反応を触媒することを明らかにした 1。電気化学測定と分光学測定を組み合わせて、

反応機構に関する詳細な検討を行い、プロトン共役電子移動（PCET）反応により生成

した[Ru(V)=O O=Ru(IV)]5+が、分子内カップリングによる酸素−酸素結合形成を経由し、

酸素を発生していることを解明した。Ru(V)=O 種の生成に最も大きなエネルギーを必要

とするため、この二核錯体は水の酸化に強力な酸化剤を必要とする。そこで、より低電

位での水の酸化を目指した新規錯体触

媒の開発を行った 2。その中でも、プロ

トン解離能を有する支持配位子ジベン

ズイミダゾール(H2bimz)を有する二核

錯体 2 は、pH7 の水溶液中で錯体 2 は、

平衡電極電位に対して、わずか+40 mV

ほどの小さな過電圧で水の酸化を触媒
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した。また、天然の光合成を模倣して分子内にフェノール部位を導入した錯体 3 では、

フェノール部位が酸化還元中心として働くことにより、効率的に水の酸化を触媒するこ

とが分かった。その他に、より安価な二核コバルト錯体での水の酸化にも成功した 3。 

 

3. 酸素の四電子還元反応 

  

 

酸素の四電子還元反応（式２）は、好気性生物の呼吸の還元過程であるとともに、燃料

電池のカソード反応でもあるため、エネルギー変換の観点からは最も重要な反応である。

我々はこれまでにアントラセンで架橋した二核コバルト錯体 4 が、酸素の四電子還元を

効率的に触媒することを報告した 3。本研究では、架橋部位をアントラセンから、キサ

ンテン、アントラキノンに換えた二核コバル

ト錯体(5,6)を合成し、架橋部位が反応にあた

える影響について検討した。その結果、いずれ

の錯体も、二電子還元生成物である過酸化水

素を副成することなく、酸素の四電子還元を

触媒し、その反応速度は 5 > 6> 4 であった。

錯体に対してプロトンが付加する段階が律速

段階であることも明らかになった。 

 

4. 二酸化炭素還元反応 

   

 二酸化炭素の二電子還元による一酸化炭素とギ酸の生成については(式３と４）、ルテ

ニウム錯体とレニウム錯体を触媒とする報告例が数多くされているが、四電子還元によ

るホルムアルデヒド生成や六電子還元によるメタノール生成を触媒する錯体の報告は

皆無である。これらを実現するためには、二電

子以上の多くの電子を錯体分子中に貯める必

要があるため、多核錯体は有効だと考えられ

る。そこで、本研究ではビス（ビリリジルフェ

ニル）アントラセンで架橋した二核ルテニウ

ム錯体 7、二核レニウム錯体 8 を合成した。電

気化学測定から二酸化炭素還元に対して、単

核錯体を上回る高い触媒活性を示すことが分

N

N N

RuN

N

N

N N

Ru
L

N

N

3+

Spacer Spacer

O

t-Bu t-Bu

O

O

Complex

4

5

6

L

-O-O-

-O-O-

OH HO
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かった。現在、生成物の同定と反応選択性について検討中である。 
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流通式分離系を利用する化学特性解析 

理学部化学科・宮部 寛志 

E-mail: kmiyabe@rikkyo.ac.jp 

 

1. はじめに 

 流通式分離系（高速液体クロマトグラフィー（HPLC）やキャピラリー電気泳動（CE））

を利用する化学特性（分子間相互作用や界面透過現象）の速度論的解析法を開発し，そ

れを具体的実験系に適応してその妥当性を実証した。また，解析結果（速度定数）の妥

当性を確認するため，速度定数の測定値を用いて数値計算法により求めた計算溶出曲線

と実測溶出曲線を比較する計算化学的な方法を開発した。 

 

2. HPLC を利用する分子間相互作用の解析法の開発 

分子間相互作用の解析は，化学や生物学分野等における様々な現象や機能の特徴や機

構を解明する上で重要な化学情報を提供する。このため各種解析法（表面プラズモン共

鳴法等）が開発され，その一部は相互作用の速度論的解析（会合速度定数（ka）と解離

速度定数（kd）の測定）にも利用されている。一方，HPLC 系では，カラム内の物質移

動抵抗や固定相表面における分子間相互作用（吸脱着や化学反応）速度の影響により溶

出バンド幅が拡がる。このため，バンド幅の拡がりに対する物質移動過程の寄与を差し

引けば，試料－固定相表面リガンド間における分子間相互作用の速度情報を解析するこ

とができる。 

2.1. モーメント式の開発と解析法の構築： 分子間相互作用解析の基盤となるモーメ

ント式を導出した。固定相表面のリガンドと試料分子間の相互作用速度が Langmuir 型

の速度式で表わされる場合について，先ずカラム内における試料物質の物質収支と物質

移動速度を表わす基礎式をラプラス変換し，溶出ピークの全体像を表わす解析解をラプ

ラス域で求めた。次に，この解析解から実時間域における溶出ピークの一次絶対モーメ

ント（μ1）と二次中央モーメント（μ2’）を表わすモーメント式を導出した。これらの値

から分子間相互作用の平衡情報（会合平衡定数）および速度情報（ka と kd）を求める解

析法を構築した。 

2.2. 具体的実験系への適用： 固定相として β—臭素化シクロデキストリン（CD）修

飾シリカゲル、移動相として水溶液（NaCl 0.2 M + 酢酸 1.1%）とアセトニトリルの混

合溶液（90/10, v/v）を用いる光学異性体分離系を取り上げ，2-フェノキシプロピオン酸

（PPA）の HPLC 挙動を解析した。β—臭素化 CD－PPA 間の相互作用について会合平衡

定数および ka と kd を求め，HPLC を利用する固定型リガンド－溶質分子間相互作用の

解析法の妥当性を実証した。 
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3. CE を利用する分子間相互作用および界面透過現象の解析法の開発 

上記の HPLC 法では，リガンドが固定相表面に固定化されているため遊離状態の分子

間における本来の相互作用情報を得ることは原理的に不可能である。また，表面プラズ

モン共鳴法等の既往の解析法でも，実験データ測定の際には分子の固定化や化学修飾

（蛍光標識化）が必要であり，分子間相互作用の解析結果に対するこれらの影響が懸念

される。 

そこで，アフィニティキャピラリー電気泳動（ACE）を利用する非固定型の遊離リガ

ンド－溶質分子間相互作用の ka と kd を解析的に求める解析法を開発した。また，界面

活性剤ミセル等を擬似固定相として利用する動電クロマトグラフィー（EKC）系の分離

挙動を解析し，ミセル等の分子集合体界面における溶質の透過速度定数（集合体内部へ

の透過：kin，集合体内部から外部への透過：kout）を求める速度解析法も開発した。 

3.1. モーメント式の開発と解析法の構築： ACE 系および EKC 系のモーメント式を

2 つの全く異なるアプローチにより導出した。一方は拡散に関する Einstein 式とランダ

ムウォークモデルを利用する方法であり，他方は Galilei の相対性原理に基づく方法で

ある。後者の場合，検出器がキャピラリー内の溶質－リガンド会合体と同じ方向に同じ

速度で移動する場合を想定して座標変換を行うと，実際には移動しているその会合体が

変換後の座標系では見掛け上停止して見えることを利用する。相対性原理に基づくこの

方法では，当該化学種の移動を理論的に（数学的に）停止させ，先ずこの変換後の座標

系におけるモーメント式を導出する。その後，それを元の座標系へと逆変換することに

より目的のモーメント式を求める。なお，上記の両アプローチにより開発したモーメン

ト式は相互に一致し，またそれは他の研究者が異なる数学的処理により別に導出した式

とも一致している。 

3.2. 具体的実験系への適用： ACE 系の解析法により，チモール－硫酸化 β-CD 系お

よびフルクトース－ボロン酸系の ka と kdを求めた。一方，EKC 系の解析法により，ド

デシル硫酸ナトリウム（SDS）ミセルの界面における中性分子の透過速度を解析して kin

と koutを求めた。CE 系を利用する非固定型の遊離リガンド－溶質間の分子間相互作用，

および分子集合体（界面活性剤ミセル）の界面における透過現象解析法の妥当性を実証

した。 

 

4. クロマトグラフィック CE による分子間相互作用および界面透過現象の解析 

ACE や EKC を利用する上記の解析法とは別に，クロマトグラフィック CE（CCE）法

を開発した。CCE 操作では，CE 系に適切な方向と強度の外圧を印加し，試料－リガン

ド会合体やミセル等のキャピラリー軸方向の移動を実験的に停止させる。この時，キャ

ピラリー内における溶質分子の物質移動挙動はクロマトグラフィー系のそれと類似し

た状態となる。CCE の導入によりモーメント式が簡易化され，速度定数の解析的な決定

が容易になった。しかし，CE 装置性能の制限から，CCE 条件下で CE 実験を行うこと
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は現実的には難しい。そこで，逆に外圧を積極的に変化させて測定した CE データを逐

次近似法により解析する実用的な方法を開発し，CCE モードでの解析を可能にした。 

先ず，CCE 法により分子間相互作用および界面透過現象を解析するためのモーメン

ト式を上記と同様の手順で開発した。次に，包接反応系におけるチモール－硫酸化 β-

CD 間の相互作用を CCE 法により解析し，ka と kd を求めた。また，SDS ミセル界面に

おけるチモール分子の透過現象を解析し，kinと koutを求めた。CCE 法が分子間相互作用

および界面透過現象の速度解析法として有用であることを実証した。 

 

5. 解析結果の妥当性の確認 

上記の各種方法による解析結果の妥当性を確認するため，計算化学的な方法を開発した。

すなわち，速度定数の測定値に基づく数値計算法により計算溶出曲線を求め，これと実測溶

出曲線を比較する。両溶出曲線の特性（μ1と μ2’等）が一致することを確認する。 
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高周期典型元素を含む機能性化合物の創製と反応開発 

理学部化学科・箕浦 真生 

E-mail: minoura@rikkyo.ac.jp 

 

■超原子価有機テルル化合物の創製と反応開発 

1. はじめに 

 高周期典型元素において、中心元素が形式的にオクテットを超える価電子をもつ、い

わゆる超原子価化合物は、3 中心 4 電子型の超原子価結合を有するとされ、一般に長く

弱い結合に起因する構造と高い反応性を示すことが知られている。しかし、高い酸化状

態を有する 15 族および 16 族有機元素化合物の性質解明と種々の酸化状態の変化に基づ

く高周期元素化合物の多様性の理解と系統的合成研究は十分に行われていない。その主

な原因は、化合物の合成的困難さにあるとともに、特に電子供与性置換基を導入した系

は高反応性でありその基本的性質は未解明である。我々はこれまでに、超原子価 6 価お

よび 4 価有機テルル化合物 Ph6Te と Ph4Te の独自合成法を確立し、これらの構造と性質

を明らかにしてきた。 

 本研究では、独自の合成技術の新しい知見に基づき、とりわけ合成が困難とされてい

る電子供与性置換基としてジアルキルアミノフェニル基を有する化合物群を合成し超

原子価結合の電子状態を明らかにすることを目的とし、ジアルキルアミノフェニル基

(以下 Ar)を有するテトラアリールテルルおよびヘキサアリールテルルの合成と性質の

解明の検討を行った。 

2. 4および 6価超原子価有機テルル(Ar4Te、Ar6Te)の合成  

 各種合成条件を検討し、純粋なアリールリチウムを単離し供することで、中性４価

Ar4Te の合成単離に成功した。酸素・水等により容易に分解し、また微量の不純物の混

入が分解を促進することも明らかとなった。合成単離した Ar4Te は熱的にも高反応性で

あり、加熱により還元的脱離反応をおこし、定量的に Ar2Te と Ar2を与える事が明らか

となった。対応するジフルオロ体は、単離したテトラアリールテルル(IV)の二フッ化キ

セノンによる酸化的付加反応により合成し、無色の安定な固体として単離した。さらに

ジフルオロ体に二当量のアリールリチウムを反応させ、ヘキサアリールテルル(VI)を合

成した。以上、初めての電子供与性置換基をもつ超原子価化合物の合成と結晶構造解析

に成功した。 

 

 

 

 

 

 

 

 

■トリプチシル基を活用した立体保護基の開発と高反応性化学種への応用 

1. はじめに 

 高周期典型元素化合物の化学は、嵩高い置換基を導入する速度論的安定化を用いて多
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重結合（パイ結合）や低配位化合物の研究を中心に発展してきた。またそれと並んで、

種々の特性をもつ嵩高い置換基そのものの開発も行われている。しかし、剛直な骨格を

有し合成が容易である芳香環置換基がひろく用いられる一方で、嵩高いアルキル置換基

により速度論的安定化をうけた高反応性高周期典型元素化合物は、合成例が限られてお

り研究は立ち後れている。我々は、三次元的に広がった嵩高いアルキル置換基であるト

リプチシル(Trp)基を活用し、高反応性化学種の合成に利用できる新規アルキル立体保護

基の開発を目指した。トリプチシル骨格にさらに立体保護効果を付与するために、芳香

環周辺を装飾した Trp*基を設計・合成した。また、立体保護効果のみならず柔軟性を有

し多重結合周りに反応空間を与えることが可能な Trp*CH2基をデザインした。 

2. トリプチシル基を活用した嵩高い周縁立体保護基の開発とスルフェン酸の合成 

 トリプチセンは剛直で三次元に広がった構造を有することから、これまでにも立体保

護基 

として活用され、種々の高反応性化学種の速度論的安

定化へ応用されてきた。トリプチセン骨格にさらなる

立体保護効果を付与することができれば、より汎用的

に用いることが可能になると考えられる。そこで、3

つの 1,2,3,4-テトラヒドロ-1,1,4,4-テトラメチルナフ

タレンからなる縮環型アルキル基を導入した立体保

護基(Trp*基)を新たに設計・合成した。また、Trp*基

を用いて、生理活性官能基であり自己縮合過程が知ら

れるスルフェン酸の安定化へ応用し、Trp*基の立体保

護能の評価を行った。 

 Trp*–Br は 9-トリプチシルブロミド(Trp–Br)に対してルイス酸触媒存在下、2,5-ジクロ

ロ-2,5-ジメチルヘキサンを作用させると、高収率で得られることがわかった。これを

tBuLi を用いてリチオ化後、硫黄と反応させたのち還元反応を行い対応するチオールを

得た。また、発生させたチオラートの酸化反応に続くプロトン化により Trp*基を有する

スルフェン酸を無色結晶として定量的に合成・単離した。Trp*–SOH は重ベンゼン中

80 °C で加熱しても全く分解せず熱的に非常に安定であることが明らかとなり、Trp*基

の立体保護基としての有用性が示された。 

 

 

 

 

3. Trp*CH2骨格により立体的に保護されたテトラアルキルジシレン(R2Si=SiR2)の合成 

 嵩高く柔軟性のある置換基として開発したトリプチシル*メチル(Trp*CH2)基とトリ

プチシル基をケイ素上に導入したジブロモシラン 1 を設計、合成しジシレンの合成に用

いた。 

 ジブロモシラン 1 を、カリウムグラファイト(KC8)を用いて還元すると、対応するジ

シレン 2 が高収率で得られた。X 線 

結晶構造解析によってその構造を決定し

た。また、選択的にシス体のみが得られて
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いることがわかった。ケイ素間結合長は

2.223(1) Å であり、一般的なケイ素−ケイ

素二重結合長の範囲内(2.14~2.26 Å)であ

った。さらに、それぞれのトリプチシル骨

格は歯車のように噛み合っており、この

噛み合いにより CH2-Si=Si-CH2 部分が効

果的に保護されていることが明らかにな

った。溶液中においても、ジシレン 2 は単

一成分で観測され、トランス体への異性

化反応は全く観測されなかった。ジシレ

ン 2 は 300 °C 以上まで加熱しても分解せ

ず、熱的に非常に安定であるが、空気中で

は容易に酸化されるため、トリプチシル*

メチル骨格により立体保護と反応空間の

両方の供給ができていることがわかった。 
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分光分析法によるキラル分子の物性および分子間相互作用の解析 

理学部化学科・鈴木 望 

E-mail: nsuzuki@rikkyo.ac.jp 

 

1. はじめに 

 分子間相互作用（S+L⇄X）の会合・解

離速度定数（それぞれ kaと kd）を決定

することは生体内におけるシグナル伝

達スピードの解明や、薬物伝送システ

ムの薬剤放出速度の評価のために重要

である。従来の速度解析法として、表面

プラズモン法などがあるが、測定対象

を基板へ固定化する際に化学構造が変

化してしまうという問題がある。本事

業では宮部教授と共同で、分子を基板

に固定する必要がないキャピラリー電

気泳動法を利用して会合・解離速度定数を決定する方法（MA-ACE）を開発・発展させ

た。1) 国内外で広く使われてきた従来のアフィニティーキャピラリー電気泳動法 

（ACE）では溶出ピークの「位置」の情報しか利用することができず、会合定数 KAし

か得られなかった。MA-ACE ではピークの「分散」も解析することで会合速度定数 ka

と解離速度定数 kd の情報を得ることが可能となった点に重要な意義がある。本方法で

はピークの位置と分散にそれぞれ対応する μ1[s]と μ2’[s2]の情報（図１）から分子間相

互作用の速度定数を決定できる。ピークの分散には分子間相互作用の寄与の他に分子

拡散、試料注入量、電圧を上昇させるのにかかる時間、ジュール熱、検出幅による寄与

があるため、これらの影響を加味した方法論も明らかにしている。2)また、MA-ACE の

理論から、分子間相互作用によって分散に違いがでることが予測されていた。実際に分

散に違いがでることをキラル化合物間の相互作用を解析することで明らかにしている

3)  

2. μ1の解析 

ピークから算出した μ1を利用し、会合定数を求めるための数式を以下に示す。2) 

𝜇
1
=

𝑍

𝑣𝐵
+
𝑡𝑟𝑝

2
=

𝑍

𝑣S + 𝑣X𝐾A𝐶L

(1 + 𝐾A𝐶L)+
𝑡𝑟𝑝

2
 (1) 

添え字の S は試料パルスとして注入された溶質(Solute)、L はキャピラリー内及び泳動

液内に溶解しているリガンド(Ligand)、添え字の X は、溶質がリガンドと相互作用する

事によって形成する複合体(Complex)を指す。Z は試料注入口から検出器までの距離、

 

図１）キャピラリー電気泳動の模式図。 
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vB は試料バンドの移動速度、trp は電圧を上昇させるのに必要な時間、vS と vX は溶質と

複合体の移動速度、KAは会合平衡定数、CLはリガンド濃度を意味する。種々の CLにお

ける溶質の μ1 を求め、本数式を用いることにより、未知変数の vX や KAを決定できる。

本数式の原型も本事業で提案されたものである 1)が当初は簡単のため trp=0 と仮定して

いた。trp を考慮することによってより正確に vX や KA を決定できる様になった。2)trp は

次に述べる μ2’にも関連する要因であることも分かっている。 

3. μ2’の解析 

溶質のピークの分散 μ2’はガウス分布の場合、ピークの幅の二乗に比例する値である。

この値は分子間相互作用 σ’rk
2、分子拡散 σ’diff

2、試料注入量 σ’inj
2、検出器幅 σ’det

2、ジュ

ール熱 σ’heat
2などの和に比例する。 

ジュール熱は電圧を上げすぎないことに注意すれば無視でき(σ’heat
2〜0)、検出幅につい

ては検出幅を Wdetとして σ’det
2=Wdet

2/12 の関係から算出できる。2)試料注入量の影響 σ’inj
2

については、種々の注入時間で実験を行い、影響を見積もるか、面積値が多ければ試料

注入量も多くなるという関係を利用してその大きさを見積もることができる。残るは分

子間相互作用と分子拡散の影響である。それぞれ以下の数式で記述される。 

ただし、DL,S や DL,X はそれぞれ溶質と複合体の拡散係数である。DL,S については CL=0

の条件で得られる溶質の σ’rk
2が 0 であり、σ’diff

2 が 2 DL,Sμ1となることを利用して算出で

きる。溶質と複合体の化学式が分かっていれば、Wilke-Chang の式から DL,Xを求めるこ

とも可能である。数式(3)、(4)で未知の値は kd のみになるため、kd を算出できる。今回

導出された数式から分子拡散は trpの影響を受けないが、分子間相互作用については、vS

や vXが電圧に比例するため、trpの影響を受けることが明らかになった。2) 

𝜇
2
′ = (𝜎′rk

2
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2
+ 𝜎′inj

2
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2
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=
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𝜇
1
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3. キラル分子の相互作用 

本業績は未発表であるが、種々の要素を

考慮した MA-ACE法をフェノキシプロピオン

酸(PPA)とシクロデキストリン(CD)の相互

作用に適用し、その妥当性の検証も行って

いる(図 1)。3)数式 3 から分子間相互作用に

よって分散に違いがでることが予測されて

いる。実際に分散が大きくなることもキラ

ル化合物間(PPA と CD 間)の分子間相互作用

を解析することで明らかにしており、この

ことは理論の妥当性を支持するものであ

る。 
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分子性触媒を基盤とした高効率な光エネルギー変換反応系の構築 

理学部化学科・中薗 孝志 

E-mail: tnakazono@rikkyo.ac.jp 

 

1. はじめに 

近年、エネルギー

問題、環境問題が深

刻化する中、再生可

能エネルギーに関す

る研究及び技術開発

の必要性が増してい

る。とりわけ人工光合成は太陽光エネルギーを用いて水素あるいは二酸化炭素の還元生

成物を製造するエネルギー変換技術として注目されている。植物は光合成において、水

を酸化（2H2O → O2 +４H+ + 4e-）し、電子を取り出している。この反応を高効率に触媒

するのが Oxygen Evolving Complex（OEC）と呼ばれるマンガン等からなる金属錯体で

ある 1)。水の 4 電子酸化反応を効率化は人工光合成の達成の最重要課題の一つであり、

高活性な人口の触媒の開発が必要不可欠である。我々はこれまで、コバルトポルフィリ

ン錯体（図 1）に着眼し、その酸素発生触媒機能ならびに酸素発生反応中における耐久

性制御に関する研究を行ってきた 2),3)。その研究の中で、配位子に嵩高い置換基を導入

することで、光酸素発生反応中における触媒分子の分解過程の抑制し、触媒活性および

耐久性を飛躍的に向上させることに

成功した 4)。本研究ではコバルトポル

フィリン錯体の酸素発生反応機構の

解明および、新規錯体触媒の開発を

行 っ た 。 さ ら に 光 増 感 剤 に

[Ru(bpy)3]2+ 及 び犠 牲酸 化 試 薬に

S2O8
2-を用いた光酸素発生反応系(図

2)への応用を目指し、新規酸素発生触

媒の開発に取り組んだ。 

 

 

2. コバルトポルフィリン錯体の酸素発生反応機構の解明に関する研究 

本課題では、コバルトポルフィリン CoTPP 及び CoFP（図 1）修飾電極を作成し、そ

の電気化学的酸素発生触媒機能及びその酸素発生反応機構に関して研究を行った。コバ

ルトポルフィリン修飾電極はキャスト法により、グラッシーカーボン、金及び ITO 電極

図 2. 光酸素発生触媒反応系 

 

図 1. コバルトポルフィリン錯体の構造 
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上に物理吸着させることによって作成した。これらの修飾電極は水溶液中で高い酸素発

生反応に対して高い活性と安定性を示した。また、酸素発生反応中の電極表面のその場

ラマン分光測定により、触媒反応中間体である Co(III)=O 種及び、Co(III)－OOH 種の生

成を新たに確認することに成功した。それに加えて、分光電気化学測定及び酸素発生の

H2O または D2O 中での速度論的同位体効果を評価することにより、触媒反応の律速過

程を明らかにするとともに、酸素発生反応機構の解明に成功した 5)。 

 

3. ルテニウムポルフィリン錯体触媒の光酸素発生触媒反応への応用及び新規触媒の合

成 

本課題では、より高活性な光酸素発生反応

の実現を目的とした。そこで既存のコバルト

ポルフィリン錯体より高い活性と安定性を

有すると期待されるルテニウムポルフィリ

ン錯体に着目した。触媒反応の評価は主に

RuTPP および RuTPPS（図 3）に対して行っ

た。その光物性および電気化学的触媒挙動を

評価することにより光酸素発生反応への応用を検討した。さらに、酸素発生触媒と光増

感剤を化学結合させ、分子内で電子移動を起こすことが可能な単一分子光酸素発生触媒

の開発を行った。触媒部位 RuTPP と光増感剤部位[Ru(bpy)3]2+誘導体（PS）を直接化学

結合した単一分子光酸素発生触媒 RuP–PS の合成を行った（図 4）。 

まず、RuTPP の電極触媒としての活性を評価した。キャスト法によって RuTPP を

ITO 電極に修飾し、修飾電極を用いたサイクリックボルタンメトリー測定を pH 9 のホ

ウ酸緩衝液中で行った。その結果、0.9 V (vs. SCE)以上の電位で触媒電流の立ち上がり

が観測され、高い触媒活性を有することが明らかとなった。また、RuTPPS は pH 8 以

上の塩基性条件下において、光酸素発生触媒として活性を持つ事も明らかとした。さら

に、単一分子光酸素発生触媒 RuP–PS を合成した（図 4）。新規の非対称ポルフィリン

P-bpy を合成した後、cis-[RuCl2(bpy)2]と反応させ、P–PS を合成した。さらに、Ru3(CO)12

と反応させることで、ポルフィリン中心にルテニウムを配位させ、RuP–PS を合成する

ことに成功した（図 4）6)。 

 

図 3. ルテニウムポルフィリン錯体の構造 

 

図 4. RuP-PS の合成反応機構 
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表面反応を利用した高機能触媒の開発 

理学部化学科・枝元 一之 

E-mail: edamoto@rikkyo.ac.jp 

 

1. はじめに 

金属酸化物は、代表的な強相関系として物性科学的に最も重要な研究対象の一つであ

り、また光触媒、太陽電池等への応用的重要性からおびただしい量の研究が蓄積されて

いる。最近、結晶表面上にエピタキシャル成長した酸化物超薄膜は、三次元結晶と異な

る構造、物性を持つ場合があることが見出され、新たな機能材料として注目を集めてい

る。本プロジェクトでは、高活性光触媒として注目されている二次元 TiO2 薄膜を金属

上に形成することを目指し、さらに学術的に興味深い VOx 薄膜の合成とその電子状態

の解明を目指した。また、次世代水素化脱硫反応触媒として注目されている遷移金属リ

ン化物薄膜表面の反応性の、リン偏析による制御を目指した研究を行った。 

 

2. 二次元 TiO2薄膜の合成 

二次元 TiO2 は、三次元結晶と異なる構造(lepidocrocite 型)を持ち、低次元化による量

子収率の向上が期待されている。しかし、物性研究が可能なサイズの単結晶の合成は困

難であり、光触媒作用のカギとなる電子状態の研究が進んでいない。本研究では、二次

元 TiO2単結晶薄膜を、結晶の整合性の良い Ag(110)上にエピタキシャル的に合成するこ

とを目指した。 

Ag(110)上に 5×10-6 Torr の酸素雰囲気下で Ti

を蒸着し、さらに 500℃で 30 分間加熱するこ

とにより、下地と(1×1)周期で整合した TiO2薄

膜が合成できた。図 1 は、(1×1)TiO2 薄膜に覆

われた Ag(110)の LEED 像および PES スペク

トルである。内殻 PES、および NEXAFS の結

果より、薄膜はアナターゼ TiO2 に類似した構

造を持つことが明らかとなった 1)。しかしアナ

ターゼ TiO2 は Ag(110)と整合する結晶面を持

たず、以上の結果はアナターゼと構造が類似し

つつ Ag(110)と(1×1)で整合する lepidocrocite 型

TiO2 が生成したことを示している。価電子帯

PES の測定より、(1×1)TiO2 薄膜では低次元化

によるバンド狭窄が起きていることが明らか

となった。 

TiO2/Ag(110) 

の(1×1)LEED 

Ag 3d 

Ti 2p 

O 1s 

Ag Auger 

図 1．Ag(110)上に作成した(1×1)TiO2

薄膜の PES および LEED。 
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3. V 酸化物薄膜の合成 

Ag(100)上に酸素雰囲気下で V 原子を蒸着することにより、酸化物薄膜を合成した。

結晶性薄膜が得られる合成条件を探査した結果、それぞれ(1×1)、hexagonal、(4×1)の

LEED パターンを与える、少なくとも 3 種類の結晶性薄膜が作成しうることがわかった

2)。これらの合成条件を、図 2 に示した。 

このうち、hexagonal パターンを与える薄膜につい

て NEXAFS、PES による解析を行い、これが V2O3の

組成を持つことがわかった。LEED の解析より、こ

の薄膜はコランダム V2O3の(0001)面に同定できるこ

とが分かった。また、(1×1)薄膜については、VO(100)

薄膜と同定された。バナジウム酸化物の電子状態に

ついては、MIT の起源と密接に関連するため、これ

まで膨大な量の研究が行われてきた。その中にあっ

て、VO のみは合成が難しく、特に分光学的研究が可

能なサイズの単結晶は得られていないため、電子状

態の実験的データはほとんど得られていない。また、MIT に関しては、その転移温度は

おろか、その存在自体が未解明である。今回、我々は Ag(100)上に合成した VO(100)薄

膜に対して PES 測定を行い、少なくとも 4.86 K 以上において MIT は存在しないことを

明らかとした。 

 

4. Fe2P 表面の電子状態 

Fe2P(10-10)の価電子帯 PES 測定を行い、スペクトルは Fe 3d – P 3p 混成バンド(main バ

ンド)とサテライトからなり、それぞれ 0 – 4 eV および 5 – 8 eV に観測されることを見

出した 3)。 

共鳴 PES(図 3)の測定より、Fe 3d 準位はフェルミ準

位近傍で高状態密度を持つことが見出された 3)。

Fe2P(0001)においても、ほぼ同様の結果が得られた 4)。

以上より、Fe2P 表面の Fe サイトにおいて電子状態は

偏析 P 原子の影響をほとんど受けず、リガンド効果

が有効でないことが分かった。これは、偏析 P 原子

との結合により Ni サイトの安定化が起きる Ni2P 表

面と対象的な結果である 5)。Ni2P の触媒活性は Fe2P

より著しく高いことが知られており、以上の結果は

リン化物触媒の活性が表面金属サイトの電子状態に

支配されていることを示すものである。 

図 2．Ag(100)上の VOx薄膜の作成条件。 

 

 

図 3．Fe2P(10-10)の共鳴

PES スペクトル。 
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光スイッチ機能をもつ蛍光分子の設計と合成 

理学部化学科・入江 正浩 

E-mail: iriem@rikkyo.ac.jp 

 

1. はじめに 

バイオイメージングとは、蛍光分子を生体分子にラベル化し、生体組織の微細構造、

働き（機作）を可視化する技術のことを言う。もし、蛍光分子に、外部刺激により、あ

るいは外部環境に応じて蛍光が on/off する機能が付与されれば、より豊富な情報を与え

るバイオイメージングが期待される。本研究では、光刺激により蛍光性を on/off するジ

アリールエテンフォトクロミック分子の機能設計の指針を確立するとともに、蛍光性ジ

アリールエテンを超解像バイオイメージングに応用できることを実証した 1。 

 

 

 

 

2. 置換基修飾による光開環反応量子収率の制御 2,3 

 ビスベンゾチエニルエテンの硫黄原子をスルフォン化し、反応点にエチル基を、また

6,6’位に芳香族基を導入すると、紫外光照射により生成する閉環体が強い蛍光を示す。

この分子の光開環反応量子収率は～10−4 であり、RESOLFT に用いるには一桁程度大き

くすることが必須である。6,6’位フェニル基のオルト位にメチル基あるいはフルオロ基

を導入することにより、ベンゾチオフェン環との π 共役が制限され、光開環反応量子収

率は一桁程度向上し、なおかつ蛍光量子収率は大きく低下することのないことが認めら

れた。また、反応点炭素にイソブチル基を導入することによっても光開環反応量子収率

が増大することを見出した。 

 

3. 可視光に応答するフォトクロミック分子の設計と合成 4,5 

 フォトクロミック分子をバイオイメージングに用いるには、生体の侵襲を防ぐために、

可視光で可逆的にスイッチすることが求められる。蛍光性ジアリールエテンに可視光応

答性を付与するために、従来の分子のヘキサフルオロシクロペンテンをジシアノエテン

で置き換えた分子を合成した。この分子の開環体の吸収端は 460 nm 付近までのびてお

り、405 nm 光の照射により閉環反応が起こり、蛍光性の閉環体が生成した。また、反応

点にペリレンを有するジアリールエテンが 560 nm 光により閉環反応を、405 nm 光によ

り開環反応を示し、どちらの反応も 90%以上の変換率で進行することが認められた。可

視光応答フォトクロミック分子の新しい設計指針を提示することができた。 

 

278



4. 単一波長可視光照射による蛍光スイッチング 6,7 

蛍光性ジアリールエテン開環体の 0-0 遷移吸収帯よりも長波長の可視光（420 nm < λ 

< 470 nm）を照射することで蛍光性の閉環体が生成する現象を見出した。この現象につ

いて詳細に検討した結果、この長波長域においても振動励起に伴う吸光係数が 1 M−1 

cm−1以下の弱い吸収帯（hot bands）が存在し、その光励起により閉環反応が進行するこ

とが明らかとなった。この現象により、単一の可視レーザー光を照射するだけでジアリ

ールエテン分子一つ一つの蛍光スイッチングが可能となり、PALM/STORM 超解像顕微

鏡への応用に成功している。 

 

5. 蛍光性ジアリールエテンを用いた超解像バイオイメージング 8,9 

超解像バイオイメージングへの応用に向けて、８つのカルボキシル基を有する蛍光性

ジアリールエテン 1 を合成した。1 はリン酸緩衝生理食塩水（PBS; pH 7.4）中において

良好な蛍光スイッチングを示した。1 の光開環反応量子収率は 2.0×10−3 と比較的大き

く、RESOLFT に適している。1 でラベルした二次抗体を用いて Vero 細胞の RESOLFT

超解像イメージングを行った。RESOLFT により半値全幅約 75 nm の空間分解能が達成

され、-tubulin の微細構造が明瞭に観測された（図 1）。また、末端にメトキシ基を有す

る蛍光性ジアリールエテン 2 の光開環反応量子収率は 1.3×10−4 と小さく、単一分子局

在化法に基づく STORM 超解像蛍光イメージングに適している。紫外光を照射すること

なく 488 nm 光を照射するだけで 2 の蛍光スイッチングが観測され、Vero 細胞の STORM

画像が得られた（図 2）。 
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図 1 ジアリールエテン 1 を用いた Vero 細胞の
RESOLFT 超解像蛍光イメージ（Scale bar: 1 μm） 

図 2 ジアリールエテン 2 を用いた Vero 細胞の
STORM 超解像蛍光イメージ（Scale bar: 1 μm） 
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外部刺激応答性を持つ金属錯体分子・結晶の設計・構築と機能評価 

理学部化学科・松下 信之 

E-mail: cnmatsu@rikkyo.ac.jp 

 

１．はじめに 

配位構造と物性の相関が高い物質群である遷移金属錯体は，外部刺激によって配位構

造に変化をもたらせば，配位子場を通して電子物性，機能を変化，制御できる系を構築

できると期待させる．このような視点から，遷移金属錯体分子に分子間相互作用を働か

せることにより，光，温度，ガス等の外部刺激に応答する物性の創出を目指している．

本プロジェクトでは，電子アクセプター有機分子との組合せで，金属錯体分子を電子ド

ナーとして機能させ，分子間相互作用に電荷移動相互作用を導入する設計戦略のもと，

外部刺激応答性を有する新規金属錯体分子性物質の構築を目指した． 

 

２．ジエチルビオロゲン塩の結晶構造と発光特性に関しての成果 

有機アクセプターカチオンにジエチルビオロゲン，金属

錯体イオンにテトラシアニド金属(II)酸イオン（[M(CN)4]：

Ni, Pd, Pt）を用いて構成した各種塩の構築と結晶構造決

定，発光特性測定と解析を行った． 

(1) EV[Ni(CN)4]塩 K2[Ni(CN)4]水溶液とジエチルビオロゲン

の臭化物 EVBr2水溶液を混合して，黄色針状結晶を得た．固体

拡散反射スペクトルでは，孤立した状態の構成要素の[Ni(CN)4]2

や EV2+には見られない，電荷移動遷移に帰属できる新たな吸収

帯（吸収の立ち上がり：450 nm 付近）が現れていることを確か

めた．しかしながら，電荷移動動相互作用が確かめられたが，

Pd 塩，Pt 塩とは異なり発光は確認できなかった．単結晶 X 線

構造解析の結果，図 1 に示す通り，結晶水を含んだ五水塩結晶，

(EV)[Ni(CN)4]∙5H2O であることがわかった．  

(2) EV[Pd(CN)4]塩 K2[Pd(CN)4]水溶液とジエチルビオロゲンの臭化物 EVBr2水溶液を混

合して，無色針状結晶を得た．この結晶は図 2 に示すように，365 nm 紫外光照射下，青

色発光することが確かめられた． 粉末 X 線回折測定よ

り ， 回 折 パ タ ー ン が (EV)[Ni(CN)4]∙5H2O と

一致することから，同形構造をと る (EV)[Pd(CN)4]∙5H2O

であることがわかった． 

ジエチルビオロゲン(EV2+) 

図 1．(EV)[Ni(CN)4]∙5H2O 
の結晶構造 

図 2．(EV)[Pd(CN)4]∙5H2O 
結晶の 365 nm 紫外光 

照射下の発光の様子 
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(3) EV[Pt(CN)4]塩 K2[Pt(CN)4]水溶液とジエチルビオロゲンの

臭化物 EVBr2 水溶液を混合して，無色針状結晶を得た．この結

晶は図 3 に示すように，365 nm 紫外光照射下，黄色発光するこ

とが確かめられた．この結晶は，単結晶 X 線構造解析の結果，Ni

錯体塩，Pd 錯体塩と同形構造の，結晶水を含んだ五水塩結晶，

(EV)[Pt(CN)4]∙5H2O であることがわかった． 

3種の塩は同形構造をとるいずれも電荷移動塩にもかかわらず，

発光の有無，発光色の違いがみられ，金属の違いにより発光を制御できることが明らかと

なった． 

 

３．ジプロピルビオロゲン塩の結晶構造と発光特性に関しての成果 

有機アクセプターカチオンにジプロピルビオロゲ

ンイオン，金属錯体ドナーにテトラシアニド白金酸イ

オン（[Pt(CN)4]）を用いて構成した新規電荷移動塩を

構築し，結晶構造決定，発光特性などの物性調査を実

施した．この錯体ドナーと有機アクセプターの組合せの塩には，湿度に依存して，無発

光相と色の異なる発光相 2相の計 3相が存在する

ことがわかり，それぞれの結晶構造と発光特性，

相間の変化の詳細を明らかにした． 

(1) PV[Pt(CN)4]∙6H2O（Wet 相） ジプロピルビオ

ロゲン臭化物(PV)Br2 水溶液と K2[Pt(CN)4]

水溶液を混合して，無色矩形結晶を得た．

紫外光(365 nm)照射下，黄色発光する（図

4）．単結晶 X 線構造解析の結果（図 5），結

晶中には結晶水を含んでおり六水塩結晶，

(PV)[Pt(CN)4]∙6H2O であることがわかっ

た． 

(2) PV[Pt(CN)4]（Dry-1 相） Wet 相を室

温で乾燥条件下におくと結晶相が変化

し，発光色も水色へと変化した．合成した

試料を有機溶媒にて再結晶することにより，水色発光相の単結

晶（相変化させた粉末試料と PXRD 一致）が得られ（図 6），結

晶構造（図 7）は，無水塩相の(PV)[Pt(CN)4]であった．この相は水

蒸気に暴露すると Wet 相に戻り，発光のベイポクロミズムを発現

した． 

(3) PV[Pt(CN)4]（Dry-2 相） 一方，Wet 相を加熱乾燥すると，

図 3．(EV)[Pt(CN)4]∙5H2O 

結晶の 365 nm 紫外光 

照射下の発光の様子 

 

ジプロピルビオロゲン(PV2+) 

図 7．(PV)[Pt(CN)4] 

（Dry-1 相）の結晶構造 

図 5．
(PV)[Pt(CN)4]∙6H2O 

（Wet 相）の結晶構造 

図 6．
(PV)[Pt(CN)4] 

結晶の紫外光 

（365 nm）照射下 

図 4．
(PV)[Pt(CN)4]∙6H2O 結晶
の(a)室内灯下と(b)紫外
光(365 nm)照射下 

図 8．(PV)[Pt(CN)4] 

（Dry-2 相）の結晶構
造 
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無発光の結晶相に変化した．この相も有機溶媒から析出条件を変えた再結晶で単結晶を

得ることができた．Dry-1 相同様，無水塩(PV)[Pt(CN)4]で，結晶構造（図 7）は他の 2 相

と異なり，カラム構造をとっていなかった． 

 多形，擬多形の関係にある 3 種のテトラシアニド白金(II)酸ジプロピルビオロゲン塩は，

電子ドナー・アクセプターが同じ組み合わせでも発光の有無や，発光色が異なること，す

なわち，分子間ドナー・アクセプター電荷移動相互作用が異なることを示している．この

分子間電荷移動相互作用に基づく発光特性の制御には，結晶構造のデザインが重要な因子

であることを明らかにすることができた． 

  

283



結晶構造制御に基づく光機能分子結晶の創製 

理学部化学科・森本 正和 

E-mail: m-morimoto@rikkyo.ac.jp 

 

1. はじめに 

分子結晶の反応や物性は、構成分子の化学構造だけでなく結晶構造（結晶中での分子

立体配座や分子配列様式など）にも強く依存するため、分子結晶の新しい機能を創出す

るにはこれらの相関を明らかにする必要がある。本研究では、適切な分子設計により結

晶構造と機能を制御するための指針を見いだし、それに基づき新しい光機能分子結晶を

創製することを目的とした。フォトクロミック分子を中心として、非共有結合性相互作

用の適用、あるいは異種分子との混晶や共結晶の形成により結晶構造を構築し、フォト

クロミック分子の光異性化反応に伴う電子構造変化あるいは立体構造変化を反映した

光応答機能の創出を目指した。 

 

2. フォトクロミック分子とキラル分子からなる水素結合性二成分結晶の不斉光反応 

ピリジル基を有するジアリールエテンとキラルな(R)-1,1'-ビ-2-ナフトールを混合して

再結晶すると、分子間 O−H···N 型水素結合による一次元鎖構造を含む結晶が得られた

（図 1）1。この結晶において、すべてのジアリールエテン分子のヘキサトリエン部位は

P-helix 構造に固定されており、紫外光照射によりジアリールエテン分子の不斉選択的

な光閉環反応が起こった。結晶構造と立体選択性の制御における分子間水素結合の有用

性を見出した。 

 

 

 

 

 

3. フォトクロミック分子結晶の蛍光スイッチング 

ベンゾチオフェン S,S-ジオキシドを有するジアリールエテンが単結晶状態において

フォトクロミズムとともに turn-on 型蛍光スイッチングを示すことを見出した（図 2）2。

結晶に対してパターン化した光を照射すると、光照射された領域で光異性化反応が起こ

り、結晶内部に文字を書き込むことができた。光により蛍光情報の書き換えが可能な分

子結晶は光メモリやディスプレイとしての機能を示す可能性がある。また、ベンゾホス

ホール基を有するジアリールエテン誘導体を新規に合成し、溶液中でフォトクロミズム

と蛍光スイッチングを示すこと、また固体状態で蛍光量子収率が増大することを見出し

た（図 3）3,4。 

図 1 ピリジル基を有するジアリールエテンとビナフトールからなる二成分結晶における光異性化反応 

UV 

Vis. 

P-Helix (R,R) 
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4. フォトクロミック分子結晶のフォトメカニカル機能 

 応答波長の異なるジチアゾリルエテンとジチエニルエテンからなる二成分混晶につ

いて、照射する光の波長を変えることによる二成分の選択的異性化反応を反映した屈曲

変形が観測された（図 4）5。この変形を解析した結果、光誘起結晶変形において隣接分

子同士の協同効果の寄与は小さく、個々の分子が光異性化反応によってそれぞれ独立に

変形ひずみを起こすことで屈曲変形が起こることが示唆された。また、光照射により破

裂やジャンプなどの動き（フォトサリエント効果）を示すフォトクロミック分子結晶の

光誘起結晶格子変形を X 線構造解析により明らかにした（龍谷大学内田欣吾教授との

共同研究）6,7。 

 

 

 

 

 

 

5. イミダゾールを有する水素結合性フォトクロミック分子結晶の合成 

誘電物性の光制御を目指して、水素結合部位としてイミダゾールを、光反応部位とし

てジアリールエテン骨格を採用し、これらを融合した水素結合性フォトクロミック分子

を設計・合成した。多くの誘導体は結晶中において分子間 N−H···N 型水素結合により

一次元鎖構造を形成し（図 5）、またフォトクロミズムを示した。一部の結晶は分子間プ

ロトン移動に由来する誘電応答を示した。誘電応答の有無は結晶構造の対称性に依存す

ることが分かった。水素結合性フォトクロミック分子を用いることで、プロトン移動に

由来する誘電応答と光化学反応性とを併せもつ結晶を構築できることが分かった。 

 

 

 

 

 

 

溶液 

f = 0.05 

固体 

f = 0.55 

図 3 ベンゾホスホール基を有するジアリール

エテンの固体状態における蛍光増強 

図 2 ジアリールエテン単結晶の蛍光スイッチング 

図 4 二成分混晶の光誘起屈曲変形 

 = 750 nm  = 365 nm 

図 5 水素結合性フォトクロミック分子結晶の結晶構造 
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高分子系機能材料の創出と機能発現メカニズムの解明 

理学部化学科・大山 秀子（E-mail: hideko-oyama@rikkyo.ac.jp） 

 

1. はじめに 

本プロジェクトでは異種高分子を用いたアロイ化・ブレンド化や無機物質とのコンポ

ジット化などの手法により、高性能・高機能な新規高分子材料の創出を目指す。異種物

質が接する「界面」における相互作用や反応に注目しつつ、主に①ポリ乳酸、②ポリプ

ロピレン、③エンジニアリングプラスチックを対象に研究を行った。 

2. 高分子系機能材料 

2-1. 環境低負荷材料であるポリ乳酸(PLA)の高性能化・高機能化 

ステレオコンプレックス結晶を有するポリ乳酸（PLA）アロイ 

 PLA は植物由来の樹脂であり再生可能な持続性材料として期待されているが、その

脆弱性と耐熱性の低さが問題であった。本研究では PLA の L 体、D 体、そしてエチレ

ン-メチルアクリレート-グリシジルメタクリレートランダム共重合体(EMA-GMA)の 3

成分系アロイを創出し、EMA-GMA との界面反応で脆弱性の克服を、ステレオコンプレ

ックス(sc)生成にて耐熱性の向上を達成した。[1]  本研究が sc-PLA アロイの初めての

報告例となった。 

水誘起型易崩壊性ポリ乳酸（PLA）ブレンド 

ポリ(L 乳酸) (PLLA)は生体適合性・生分解性を有するが分解が非常に遅いため徐放性

製剤や再生医療の用途として用いるには限界があった。そこで、当研究室ではポリ(ア

スパラ銀酸-L 乳酸)(PAL)、またはポリ(リンゴ酸-L 乳酸)(PML)を PLLA に添加して、

40℃、pH7.4 の緩衝液中における加水分解挙動を検討した。その結果、ブレンド化によ

り著しく分解速度が促進し[2,3]、さらに高次構造が加水分解にも影響を及ぼすことを見

出した。[4] 

熱誘起相分離法によるポリ乳酸（PLA）モノリスの創出 

ポリ乳酸の鏡像異性体を用いて熱誘起相分離法にてステレオコンプレックス(sc)－

PLA の多孔質体を創出した。[5] 多孔質体は鏡像異性体の組成により構造が変化し、耐

熱性だけでなく耐薬品性も向上する事が示された。 

2-2. ポリプロピレン(PP)の高性能化・高機能化 

ポリプロピレン(PP)／異なる 2 価の金属種と Al から成る層状複水酸化物(LDH)系コン

ポジットの作製と熱特性 

ポリプロピレン(PP)は最も使用されている樹脂であるが易燃焼性であることが大き

な欠点とされている。本研究では異なる 2 価と 3 価の金属種から成る層状複水酸化物

(LDH)を合成して、PP とのコンポジット化を図り難燃化の効果を検証した。その結果、

空気中での熱重量分析装置(TGA)において PP と合成した LDH の最大重量減少温度が近

287



いほど、コーンカロリメーター法による燃焼試験で PP コンポジットが高難燃性を示す

ことを見出した。 

ポリプロピレン(PP)／ポリ(エーテルスルフォン)(PES)系アロイ 

 これまで PP と最も耐熱性の高いスーパーエンジニアリングプラスチックとのブレン

ドまたはアロイの報告例はない。本プロジェクトではグリシジルメタクリレート(GMA)

で変性した PP(mPP)存在下で、PP とスーパーエンジニアリングプラスチックであるポ

リ(エーテルスルフォン)(PES)のアロイを創出した。その結果、mPP と PES 間の界面反

応で生成した mPP-PES 共重合体が溶融混練中に界面から引き抜かれ、粒径 30nm のナ

ノミセル（ミセルの核は粒径 10nm の PES）を形成することが観察された。さらにこの

ナノミセルは耐熱性向上に大きく貢献する事が示された。[6] 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

2-3. 耐熱性に優れたエンジニアリングプラスチックのさらなる高機能化：PPS/PPSU 

 結晶性スーパーエンジニアリングプラスチックの一つであるポリフェニレンスルフ

ィド(PPS)と非晶性スーパーエンジニアリングプラスチックであるポリフェニルスルホ

ン(PPSU)のブレンドについて検討を行った。その結果、両ポリマーは非相溶性で相分離

するが、部分相溶性を有することが分かった。さらにその部分相溶性は、耐衝撃性と引

張試験における破断伸度を著しく上昇させることを見出した。PPSU は新規な高分子材

料であるので、そのブレンドについての報告例はほとんどなく、耐熱性だけでなく耐衝

撃性に優れた PPSU の持つ有用性がこの研究によっても改めて確認された。[7] 

3. まとめ 

以上、多成分系高分子材料の生成法-構造-物性の相関を明らかにしながら、様々な高

分子系において高性能化・高機能化の研究を遂行し、その成果を学術論文や特許出願に

て報告した。 
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時空間分解顕微計測による光電変換ダイナミクスの解明 

理学部化学科・三井 正明 

E-mail: mitsui@rikkyo.ac.jp 

 

1. はじめに 

太陽電池などの太陽光利用技術に関わるエネルギー変換材料・デバイスに関する研究

のほとんどは、試料全体を評価する、いわゆる集団平均（アンサンブル）測定による評

価が行われてきた。本研究では、エネルギー変換デバイスの“構成部品”であるナノ物

質（有機色素、超分子、ナノ粒子）の光物性や励起子ダイナミクス、デバイスの“部分

構造”である高分子膜系や半導体電極系、さらには実際のデバイスに至る系までを対象

とし、時空間分解レーザー顕微分光法を駆使して、エネルギー変換ダイナミクスを分子

レベルで解明することを目指した。その結果、下記のような研究成果を挙げた。 
 

2. 光電流-発光顕微計測による色素増感太陽電池の空間分解分析 1) 

低コストな次世代太陽電池の一つとして実用化が

期待されている色素増感太陽電池（DSC）では、光電

変換の舞台となる多孔質酸化チタン/色素単分子膜/電

解液の界面においてメソスケールの不均一構造が存

在し、そこで起こる色素の光酸化（電子注入）・還元

（色素再生）過程が DSC の光電変換効率に大きな影

響を及ぼしている。しかしながら、これまでの DSC の

光電変換に関する研究の多くは、試料（受光面）全体を測定対象としたマクロな計測手

法によって行われてきた。我々は、光電変換に関わる素過程の不均一性をより明確に捉

えることを目的とし、高空間分解能かつ太陽電池デバイス全般に適用可能なレーザー走

査光電流-発光顕微計測（SPCM）法を開発した。この研究において我々は、カバーガラ

ス透明電極を利用した高速応答な顕微計測用セルを独自に作製することにより、従前の

光電流顕微鏡よりも 10 倍以上の高空間分解能化を実現させ、光電流と発光を 200 nm 程

度の空間分解能で同時並列計測することを可能にした。この SPCM 法を用いて、DSC 中

の同一微小領域に存在する“超高速な電子注入を起こす吸着色素（無発光な色素）”と

“遅い電子注入を起こす吸着色素（発光する色素）”を同時に検出することに成功し、

それらの存在割合や光電変換過程（電子注入、色素再生過程）の速度定数・量子収率の

違いを定量的に明らかにした。これにより、遅い電子注入を起こす吸着色素の存在割合

を減少させるセルの作製条件を定量的に検証することが可能となり、これまでにない新

たな観点からの DSC の特性評価・性能改善のアプローチを確立させた。 
 

3. 高分子膜中における有機色素の光誘起電荷移動 2),3)  

分子中の色素の光誘起電荷移動によって引き起こされる蛍光ブリンキングは、長らく
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“べき乗則”に従うと考えられてきた。本研究では、

ポリメチルメタクリレート（PMMA）やシクロデキ

ストリン（CD）の薄膜中におけるペリレンジイミド

（PDI）誘導体の蛍光ブリンキングを通じて、PDI と

PMMA との光誘起電荷移動および PDI と CD との光

誘起水素原子移動に関する研究を行った。最尤推定

法と Kolomogorv -Smirnov（KS）検定を組み合わせた

統計学的にロバストな解析法を実行した結果、on-time と off-time の累積度数分布はと

もに、べき乗則関数では再現されず、対数正規関数や Weibull 関数で再現されるという

従来の認識を覆す事実を明らかにした。この結果に基づき、この系の励起状態緩和過程

の合理的なスキームを構築し、その全容を明らかにした。 
 

4. 酸化チタン界面における有機色素の光誘起電荷移動 4) 

色素-半導体系の界面電荷移動（ICT）は単一時定数（first-

order kinetics）では記述できない “dispersive kinetics”を示す。

この起源を明らかにするため、表面構造やモルフォロジーの

異なる様々な酸化チタン上に吸着させた ATTO647N 色素の

ICT に対する研究を行った。ブリンキングに伴う on-time、off-

time の分布が、どのようなモデル関数で最もよく再現される

かを精査した。その結果、on-time 分布はべき乗則関数，off-

time 分布は対数正規関数で再現されることを明らかにした。

とりわけ、off-time の対数正規分布に対しては、電子拡散と電荷再結合を連動させたモ

デルに基づくシミュレーションによって実験結果をよく再現できることを示した。 
 

5. アントラセン誘導体の超分子錯体の光物性の解明 58) 

新規に合成開発された種々の高発光性ア

ントラセン誘導体の光物性や励起状態緩和

過程を明らかにした。とりわけ、励起状態緩

和過程や光安定性に対するカプセル化の影

響を単一分子分光により調査し、光安定性

が劇的に向上することを定量的に示した。 
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天然高分子材料を用いた機能材料の創製 

理学部化学科・上谷幸治郎 

E-mail: uetanik@rikkyo.ac.jp 

 

1. はじめに 

 セルロースは長らく断熱材として認知され、断熱容器や建材として広く活用されてい

る。これら断熱材は総じて多孔性であり、空隙を多く内包する構造によっても断熱性能

が高められている。また、素材の観点から見ても、セルロースを含む高分子材料は一般

的に低熱伝導性と見なされる。高分子の結晶ラメラ間には折り畳みや非晶鎖、絡み合い

が存在し、熱の伝搬を阻害する（フォノンの平均自由行程を低減する）欠陥構造が多く

含まれるためである。しかし天然セルロースは、人為的に調製できない Cellulose I 型の

伸び切り鎖結晶で構成され、欠陥因子が本来少ない構造をとる。すなわち、微視的な観

点に立てば、熱伝搬を妨げにくい構造ではないかと考えられた。本研究では、この特徴

的な結晶構造を維持した天然セルロースのナノファイバーを出発材料とし、高密度なシ

ート状 2 次元材料とすることで初めて天然セルロースの伝熱性評価を行い、他の高分子

系フィルムに比べて有意に高い熱伝導性および特徴的な異方性を持つことを見出した

[1]。 

 

2. 繊維太さに依存する伝熱性[2] 

 天然セルロース繊維を解繊処理して得られる多様なナノファイバー群は、いずれも製

膜・乾燥により自己接着し、2 次元ランダムな不織フィルム材料（ナノペーパー）を与

える。本研究では、マボヤ、バクテリアセルロース、コットン、スギを原料として 7 種

類のナノファイバーを個別に調製し、それぞれナノペーパーとすることで熱伝導性を評

価した。熱伝導性の評価には、2 次元材料の厚み方向と面内方向を独立して測定する熱

拡散率測定装置を適用した。その結果、ホヤ由来のナノペーパーが面内方向に 2.5 W/mK

を示し、ポリオレフィン系プラスチックフィルムの 3~10 倍程度高い熱伝導率が観測さ

れた。一方、木材由来のナノペーパーでは 1 W/mK 前後と低

い値を示した。この面内方向熱伝導率は、X 線回折より判明

した結晶子幅に相関した。すなわち、太い繊維ほどより伝熱

しやすく、フォノンの平均自由行程が太さに比例する古典的

サイズ効果の発現が推測されている。一方、いずれのナノペ

ーパーにおいても、厚み方向熱伝導率は 0.3 W/mK 程度であ

った。ナノペーパーの伝熱性は構造依存的であり、繊維太さ

や配向性、あるいは界面性状などに影響されていると考えられる。 
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3. 透明と伝熱の両立[3] 

 ナノペーパーは、透明樹脂を複合することで透明化する。複合樹脂により表面散乱と

内部散乱の双方を低減できるためである。しかし前者の場合、表面の樹脂のコーティン

グ層が形成されるため、熱伝導性が低下するジレンマが発生する。本研究では、ナノペ

ーパー表面に樹脂層を形成しない手法を開発することで伝熱骨格である繊維を露出し、

透明性と伝熱性を同時に発揮させた複合フィルム材料を開発した。ホヤのナノファイバ

ーを用いた場合、面内方向熱伝導率が 2.5 W/mK を維持したまま 70%程度の直線透過率

を示した。FESEM、顕微ラマン分光のマッピング測定および光学顕微鏡を用い、フィル

ム表面に樹脂単体の層が存在せず、ナノファイバーと樹脂のモザイク表面が形成されて

いることを確認した。このフィルムは、ナノファイバーを伝熱骨格とするため、熱伝導

性は繊維率に依存した。これは、ファイバーの充填量で熱伝導性を制御することが可能

であることを示している。 

 

4. 異方性の巨視的発現[4] 

 先述の結果[2]から、ナノペーパーの面内および厚み方向で熱伝導率が約 8 倍異なる

ため、ナノファイバーの配向により異方性が発現していると見込まれた。そこで、面内

方向にナノファイバーを段階的に一軸配向させたナノペーパーを調製し、各方位におけ

る熱伝導性の変化を観測した。まず、バクテリアセルロースのハイドロゲルを機械的に

延伸することでナノファイバーを一軸配向させ、熱プレス機で乾燥させてナノペーパー

とした。2 次元 X 線回折により算出した配向度パラメータと延伸の程度が相関し、段階

的な一軸配向化を達成した。このナノペーパーにおいて、面内熱伝導率が延伸方向では

上昇し、その垂直方向には低下した。最大で 220%程度の伝熱異方性を観測し、熱流方

向を配向によって制御する材料を開発した。一方、線熱膨張係数は熱拡散率と反比例の

傾向を示し、寸法安定性が高い方位により伝熱するという相関が確認された。このよう

な伝熱異方性フィルム材料は、効果的な排熱性能を発揮するフレキシブル電子デバイス

の基材へ応用が志向される。 

 

5. 断熱性能の向上[5] 

 セルロースナノファイバーとキトサンを水系で複合し凍結乾燥により調製した多孔

質材料が、空気の熱伝導率に匹敵する 0.029 W/mK という低熱伝導率を示した。キトサ

ンを添加することで高い親水性と生体適合性を発揮し、セルロース骨格の柔軟性と耐熱

性を併せ持つことが確認された。これらの複合特性および多孔質構造を活用するため、

水油混合溶液を濾過する濾過膜として用いた所、水分のみ透過させ油分を保持分離する

という選択透過性が確認された。同等の性能が 90℃の高温溶液に対しても確認でき、

使い捨てが可能な耐高温汚水浄化フィルターとしての利用が期待される。 
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発光性金属クラスターの光物性に関する研究 

理学部化学科・新堀 佳紀 

E-mail: niihori@rikkyo.ac.jp 

 

1. はじめに 

金属原子が凝集した金属クラスターは、対応するバルク金属とは異なる様々な物性を示す

ことから、新規機能性ナノ材料の構成単位としての活用が期待されている。中でも配位子で保

護された金や銀などからなるクラスターは、化学的に安定であり、構成原子数を正確にそろえ

て合成することが可能である。配位子保護金属クラスターには可視発光を示すものが多数報

告されており、発光素子やバイオイメージングなどへの応用が期待されている。しかしながらそ

の発光のメカニズムや光励起に伴う電荷移動など、発光に関する基礎的かつ詳細な知見は

未だに得られていない。本研究では発光性を示す金属クラスターに対して、光物性に関する

以下の 2つの研究を行った。 

 

2. 発光性銀クラスターの光誘起電荷移動 
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近年、金属クラスターを増感型太陽電池や光触媒に応用する研究が盛んに行われている。

このような光を利用した反応の効率は、光励起されたクラスター

の電荷がもう一方の物質に移動する現象（光誘起電荷移動）の

速度が重要となる。しかし、金属クラスターの電荷移動速度定数

のドライビングフォース（−ΔG⚬）依存性などの基本的な知見は得

られていない。ここでは、最近メチルビオローゲンとの光誘起電

子移動が観測された銀クラスターAg29(BDT)12(TPP)4, (BDT = 

1,3-benzenedithiolate, TPP = triphenylphosphine)（以下 Ag29）（図

1）1,2 に対し、種々のドライビングフォース（−ΔG⚬）を有する消光剤

との溶液中での光誘起電荷移動速度定数を測定した。 

図 2 に一例として消光剤である Co ビピリジン錯体

（[Co(bpy)3]2+）添加に伴う Ag29 の発光スペクトルの強度変化とそ

の Stern-Volmer プロットを示す。消光剤添加量の増加に伴い、

Ag29 由来の発光強度が減少していく様子が見られ、Ag29 と

[Co(bpy)3]2+間で光誘起電荷移動（ホール移動）が起こっているこ

とが示唆された。Ag29 の発光寿命 τ0 とプロットの線形フィットの傾

き KSVから消光速度定数 kq = 3.04  1010 M−1s−1が得られた。同

様な実験を他の消光剤を用いても行い、各消光剤の kq を決定し

た。Ag29 と各消光剤における電荷移動の−ΔG⚬
CS を求め、kq の

−ΔG⚬
CS 依存性が得られた（図 3）。kq はドライビングフォースの増

大とともに急激に増大し、−ΔG⚬
CS > 0.3 eVにおいて拡散律速と同

程度の値に収束した。また、電子移動とホール移動で依存性に

大きな違いは見られなかったが、電荷を持つ消光剤において kq

が大きくなる傾向が見られた。以上のように光誘起電荷移動にお

けるドライビングフォース依存性を評価することに成功した。 

 

 
図 1. Ag29(BDT)12(TPP)4の構造。 

 

 

図 2. [Co(bpy)3]2+添加によるAg29

の (a) 発光スペクトルの強度変
化、(b) Stern-Volmerプロット。 
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3. 発光性金銀合金クラスターの単一分子計測 

最近、純金クラスターに銀などの異原子をドープすることによ

り、その発光強度が大きく向上することが報告され、注目を集め

ている 3。しかし、このような合金クラスターを合成する際には、ド

ープ数が異なる様々な混合物が同時に得られてしまう。そのた

め、生成物の物性値は異なる組成のクラスターから得られる物性

値のアンサンブル平均になっており、個々の組成を有するクラス

ターの物性値を評価することは困難である。本研究では高輝度

に発光する金銀合金クラスターAg13Au12(TPP)10(PET)5Cl2, (TPP 

= triphenylphosphine, PET = phenylethanethiolate) （ 以 下

Ag13Au12）（図 4）3 に対し、単一分子計測による評価を行うこと

で、アンサンブル平均を除外した一粒子レベルでの光物性評価

と励起状態のダイナミクスに関する研究を行った。 

図 5 に、ポリメタクリル酸メチル（PMMA）中に分散した

Au25−xAgx の発光スペクトルと発光強度の時間変化の一例を示

す。Ag13Au12に類似した発光スペクトルが観測され（図 5(a)）、そ

の発光強度の時間変化には発光の明滅（ブリンキング）と一段階

の光退色が観測された（図 5(b)）。これらの結果は、単一の

Ag13Au12 を検出できていることを示唆している。発光極大波長は

ジクロロメタン溶液中（667 nm）のときよりも 50 nm ほど長波長側

に観測され、PMMA 中においてクラスターが大きな安定化を受

けていることが分かった。発光強度の時間変化において、秒オ

ーダーの“発光が観測されない時間（off-time）”が度々観測され

ていることから、励起されたクラスターと PMMA 膜中に存在する

何らかのトラップサイトとの間で電荷移動を起こしているものと推

測される。このように発光性金属クラスターにおける単一分子計

測技術を駆使することにより、初めてクラスターの発光のブリンキ

ング現象を観測することに成功した。 
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図3. 各消光剤を用いた時の昇降
速度定数 kq のドライビングフォー
ス−ΔG⚬依存性。 

 

 

図 4. Ag13Au12(TPP)10(PET)5Cl2の
構造。 

 

 

図 5. 一分子計測による Ag13Au12

の(a) 発光スペクトル、(b) 発光強
度の時間変化。 
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