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フラーレン、カーボンナノチューブ、グラフェン等のナノカーボンの登場は、２０世紀末から現在に至

る、ナノサイエンス・ナノテクノロジー研究開発の大きな潮流を創出しました。ナノカーボンのもつ豊

富なπ電子と熱的・化学的安定性に優れた剛直な構造という特長は、特に電子材料や構造材料としての

応用が期待され、既に一部では実用化も進んでいます。しかし、巨大ナノカーボンであるカーボンナノ

チューブとグラフェンは、化学種といわれる複雑な構造混合物であり、その分子構造が明確・一義では

ないことから、物性・材料研究において先端計測結果を材料・機能開発に繋げることが困難となってお

り、その展開を大きく阻んでいます。 

このような背景のもと、本研究領域では、ナノカーボンの特長・要件をもち、かつ設計自在性など分子

性物質ならではの特質を備えた「ポスト・ナノカーボン」ともいうべき機能性物質、「縮退π集積固

体」（degenerate π-integrated solid）を創製し、その新機能の発見と有機材料の開発、さらにそれ

らを基にした新規デバイスの開発を目指します。 

具体的には、配位高分子や超分子化学等の手法を組み合わせて、豊富なπ電子系をもち高い対称性を備

えた分子（縮退π電子系分子）を精密に配置・集積させた固体・構造体（縮退π集積固体）の創出に取り

組み、狙い通りの機能や特質を実現する指導原理の獲得を目指します。また、創出された縮退π電子系

分子やその固体内での自在設計により高性能軽元素超伝導物質を生み出すことを目指します。さらに、

縮退π集積固体ならではの高い機能や特質をもつ有機薄膜デバイスを創出します。 

これらの研究開発により、有機分子・分子集積構造の多様性・自在設計性を実現し、シリコンデバイス

では実現不可能な有機電子デバイスや、それを活用した製品開発に繋がることが期待されます。さらに

は多様な有機超伝導体が数多く創出されることで、それに基づく新たな理論構築の可能性も期待できま

す。 



 

  

研究成果の概要 

巨大な「ナノカーボン」、カーボンナノチューブやグラフェンが登場して以来、物質科学、材料科学で

の変革をもたらすような新展開が期待されてきました。本プロジェクトでは、明確・一義な分子構造を

もつ「ナノカーボン分子」の設計・合成を基礎に、分子性物質としてのナノカーボンの面白さを追求す

ることで、新物質・新材料としての可能性を開拓しました。「ナノカーボン発見後」の物質科学、材料

科学を「ポスト・ナノカーボン科学」と捉え、新しい展開を目指したものです。新奇分子構造をもつナ

ノカーボン分子の合成はもちろん、ナノカーボン分子の形づくる集積構造体の構築や、材料科学に変革

をもたらす新物質の開拓、さらには予期せぬ物理現象の探索を行ってきました。化学、物理、材料と異



なる専門性をもつ研究者が、「縮退π集積」をキーワードに、ナノカーボンの発見に刺激された次世代

の物質・材料開拓に挑んだものです。 

 

  

研究成果 

「孔あきナノカーボン」の設計によるポストナノカーボン分子の自在合成 

平面三角形構造を有する 1,3,5-三置換ベンゼンを「フェナイン（phenine）」と称し、これを基本単位

とした新分子の設計戦略を開拓しました。このフェナインを用いた新設計は、進展著しいカップリング

反応の組み合わせで巨大なナノカーボン分子の設計を可能とし、「Geodesic Phenine Framework 

(GPF)」と称する一連の巨大ナノ分子を合成しました。この設計の特徴は、ボウル（椀）状、サドル

（鞍）状さらにはチューブ（筒）状と、さまざまなナノ構造の構築を可能とするとともに、原子欠損部

位である「孔」の自在設計を可能とする点にあります。なかでもごく最近合成したフェナインナノチュ

ーブ（pNT）は分子量 4000 に迫る巨大分子を、ベンゼン誘導体からわずか９段階と簡便に合成でき、



とくに物理分野で注目されています。今後、孔あきナノカーボンの科学が展開することが期待されま

す。 
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GPF分子設計を拡張した孔あき巨大ナノカーボン分子の合成 

上記の GPF 分子の設計戦略を拡張し、多様な構造をもつ孔あき巨大ナノカーボン分子の合成を達成しま

した。ボウル状の GPF 分子の縁の部分に、さらに 10 個のフェナインを追加することで半球状の構造に

到達することができました。また、チューブ状 pNT 分子中の 240 個の sp2炭素原子のうち、特定の 8

個だけを sp2窒素原子に置き換えることで、窒素原子をドープしたチューブ状分子を得ることができま



した。これまでに合成が困難だったナノカーボン分子のラインナップを次々と生み出すことができ、精

密設計・合成に立脚したポスト・ナノカーボン科学を開拓することができています。 
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大環状分子（孔あきナノカーボン分子）による単層型OLEDの実現 

有機 EL（OLED）は、身の回りの「光源」としてよく目にするようになっています。分子材料を活用し

た有機 EL では、現在、複数の分子材料を複数の層に組み込んだ「多層構成」により高効率発光を実現

し、実用化されています。この戦略では、ある特定の役割・機能に特化した分子材料を、いくつも開発

せねばなりません。私たちは、高効率有機 EL の開発において、「一つの分子材料で多機能を実現す



る」という新しい戦略を実現しました。それも炭素と水素のみの二つの元素を用いた非常に単純な分子

材料によってです。「ありふれた分子を大環状化するのみ」で多能性材料が開発できたことで、今後の

材料・分子設計に新機軸をもたらしました。 
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筒状ナノカーボン分子の分子ベアリング 



現在、機械のような動きを実現する分子機械に注目が集まっています。私たちはナノカーボン分子を分

子機械の要素構造とすることで、予期せぬ分子運動が実現できることを見いだしました。固体の中での

運動です。剛直な筒状ナノカーボン分子を外枠とすると、中に分子を取り込ませ、「分子ベアリング」

をつくることができます。通常ならば、「固体中」では分子運動が抑制されるはずですが、私たちの分

子ベアリングのなかでは、「慣性回転」や「単軸回転」が実現できました。今後の「分子機械による仕

事」の設計のために新しい設計方針をもたらし得るものと期待されます。 
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優れたキラル光学特性を示すキラル筒状分子 

次世代ディスプレイなどへの応用にむけて、円偏光二色性や円偏光発光などのキラル光学特性を示す物

質に興味がもたれています。私たちは、キラルな筒状分子という新しい分子構造に着目し、この構造が

キラル光学特性発現のための要であることを発見しました。円偏光二色性の強さが筒の直径に依存する

ことを見出すとともに、直径の大きい筒状分子では有機分子として史上最高の円偏光発光を示すことを

明らかにしました。この設計指針のもと、より高性能な分子が生み出されてくるものと期待していま

す。 
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全固体リチウムイオン電池の初めての負極「分子」材料 

電子社会の現代、私たちの生活はリチウムイオン電池により駆動しているといっても過言ではなく、そ

の大容量化の重要性は論を俟ちません。私たちはリチウムイオン電池の負電極に孔あきナノカーボン分

子が使えることを見いだしました。さらに、集積分子を材料とすることで、炭素を基本元素としながら

も、電気容量を既存材料である黒鉛の２倍に上げることができることを見いだしました。リチウム運

搬・貯蔵のために細孔を精緻に設計することが重要であることを解き明かし、電池負電極材料に新しい

設計戦略をもたらしました。 
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