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人工多座配位子の構造・機能設計および研究
統括 
生体分子系人工多座配位子の合成と情報転
写型 自己組織化法の確立 
完全人工系人工多座配位子の合成と情報転
写型自己組織化法の確立 
人工多座配位子や自己組織化体の結晶構造
解析 
金属錯体型分子集合体の基礎物性解明 

 
生体分子系人工多座配位子の分子設計 

⑥当初の研究目的（交付申請書に記載した研究目的を簡潔に記入してください。）  

 原子や分子を用いて新物質の構築を目指す研究分野において、最も普遍的かつ緊急性

の高い課題は、それらを時空間配列化するための定量的な設計図をつくることである。

本研究は、金属イオンの空間配列情報が精密にプログラムされた生体分子系および完全

人工系多座配位子を独自に開発し、それらと金属イオンの自発的集合化に基づく新奇な

分子構造、特異なナノ空間を構築する。金属イオンの配列様式に基づく特異な物性や動

的機能を探ることを目的とする。原子や分子を用いて新物質の構築を目指す研究分野に

おいて、最も普遍的かつ緊急性の高い課題は、それらを時空間配列化するための定量的

な設計図をつくることである。本研究は、金属イオンの空間配列情報が精密にプログラ

ムされた生体分子系および完全人工系多座配位子を独自に開発し、それらと金属イオン

の自発的集合化に基づく新奇な分子構造、特異なナノ空間を構築する。金属イオンの配

列様式に基づく特異な物性や動的機能を探ることを目的とする。  



 

 

Ｓ中間－２ 

⑦これまでの研究経過（研究の進捗状況について、必要に応じて図表等を用いながら、具体的に記入してください。）  
 
 金属イオンの「数・順序・方向」情報をインプットできる生体分子系および完全人工系のプログラム多座

配位子を設計・合成し、金属錯体の精密配列化および動的機能の開発を行った。多座配位子の金属イオン結

合部位の空間配列情報が、金属イオン配列に転写されるように設計し、様々な金属イオンとの組合せにより

発的に形成された金属錯体の構造・物性・機能を解析した。以下に、具体的な研究成果を示す。 自
 
【生体分子系プログラム多座配位子を用いた異種金属イオンの自在配列化】  
 DNAやペプチドをベースとしたプログラム多座配位子を用いて、様々な異種金属イオンの配列化を行い、

溶液内あるいは結晶構造を明らかにした。以前に、配位子型核酸塩基を用いた人工DNAを用いて銅イオン

の一次元配列化に成功したが、今回は 2 種類の配位子型塩基を用いて、その数と配列に応じた 2 種類の金属

イオン（銅と銀、銅と水銀）の自在配列化に成功した。人工DNAが金属配列のプログラム機能をもつこと

が示された。また、大環状ペプチドの側鎖の金属配位能と環構造に由来する金属捕捉能を組合せることによ

り、異種金属イオンの配列化が可能になった。特に、環内に捕捉される金属イオンの選択性は、生体関連金

イオンの高選択認識につながった（Ca属
 

2+ >> Mg2+）。 

【ディスク状多座配位子を用いた分子運動素子の精密合成】  
 我々が独自に開発したディスク状配位子は、円周上に 3 ないし 6 箇所の金属配位部位を配列し、配位方向

がディスク面に対し垂直になるように設計されている。今回、2 種類のディスク状多座配位子と 3 個の銀イ

オンから、分子ボールベアリングの合成に成功した。3 配位構造を経由する金属− 配位子交換反応と、直線

2 配位結合を保ったままのフリップ運動の繰り返しにより 2 種類のディスクの相対回転が可能になった。こ

の分子ボールベアリングは、室温 20 ˚C で最高 8,000 回転／秒（0 ˚C – 40 ˚C の温度範囲では、約 1,000〜
20,000 回転／秒）の速度で回転できる世界最小（直径 1.4 nm，厚み 0.7 nm）の多核金属錯体型回転素子で

あることが証明された。 
 また、ディスク状配位子と金属イオンの比を変えることにより、包接分子に対する親和性が著しく異なる

カプセル型とかご型の分子間を定量的に相互変換できるシステムを構築できた。分子の包接と放出を自在に

制御できる新しい分子システムである。 
 

 



 

 

Ｓ中間－３ 

⑧特記事項（これまでの研究において得られた、独創性・新規性を格段に発展させる結果あるいは可能性、新たな知見、学問的・学

術的なインパクト等特記すべき事項があれば記入してください。） 
 
 本研究は、金属イオンの多様性と有機配位子のデザイン性を生かして、異種金属イオンの自在

空間配列、および金属錯体の動的機能の創成を目指している。本助成期間において、いくつかの

大きな進展があったので、以下に具体的に示す。 
 
【人工DNAによるHomogeneousな金属配列からHeterogeneousな金属配列プログラミングへ】 
 我々は以前に、金属配位子型の核酸塩基を用いて DNA のらせん軸上に銅イオンを配列化する

手法を見出していたが、異種金属イオンの Heterogeneous な配列については、合成上の困難が

あり確立していなかった。今回、複数の人工核酸塩基を DNA 鎖に導入することに成功し、異種

金属イオンの Heterogeneous な配列化が可能になった（未発表データ）。これは、本研究の目的

である金属配列プログラミングの実現性を大きく高めた成果であり、これまでに合成が不可能だ

った様々な新しい一次元分子ワイヤーの創出が期待される。 
 
【ディスク状多座配位子を用いる分子運動素子の開発】 
 金属錯体の配位子交換と特性と有機配位子の緻密なデザインにより、室温で毎秒 8,000 回転で

きる世界最小の多核金属錯体型分子ボールベアリングの合成に成功した（J. Am. Chem. Soc. 
126, 1214 (2004), Angew. Chem. Int. Ed. 43, 3814 (2004) などに発表）。この分子運動素子は、

将来的には分子機械の部品として機能することが期待されており、Nature 誌をはじめとする多

くの科学専門誌や新聞などで紹介された（Nature, 427, 597 (2004), 化学，59，70 (2004), 化学

と工業，58，698 (2005), 化学工業日報 (2004), Bionics (2005)）。最近、ディスク状多座配位子

の化学修飾により、回転速度の制御、ダブルボールベアリングや分子ギア等への展開が可能にな

った（投稿準備中）。 
 
【動的機能をもつナノカプセルの創出】 
 有機配位子と金属イオンの自発的集積化によるナノカプセルの構築とそれにより形成される

孤立空間の機能化については、東京大学の藤田グループにより先駆的な研究が行われてきた。今

回我々は、ディスク状多座配位子と銀イオンの比を変えることにより、ゲスト分子捕捉能が著し

く異なる二つの高次構造（カプセル型とかご型）の間を相互変換する動的分子カプセルの構築に

成功した（Angew. Chem. Int. Ed. 44, 2727 (2005)に発表）。これは、ナノサイズの分子を自在に出

し入れできる機能性分子として注目された（日経ナノビジネス (2005)）。最近、数ナノメートル

のサイズの、10 種類以上の遷移金属イオンを材料とする動的カプセルを合成することに成功し

（Angew. Chem. Int. Ed. 投稿中）、カプセル内部の孤立空間の活用のみならず、金属中心を介し

た「内」と「外」の間のコミュニケーションを目指した研究を進めている。カプセルの巨大化に

も成功しており、当初のカプセル（内容積 40 Å3）に比べ、今回合成したカプセルの内容積は数

十倍大きい（2700 Å3）。サイズの小さいイオンや単分子から、分子クラスターや巨大分子を用い

たアプローチが可能となりつつある。 



 

 

Ｓ中間－４－１ 

⑨研究成果の発表状況（この研究費による成果の発表に限り、学術誌等に発表した論文（掲載が確定しているものを含む。）の全

著者名、論文名、学協会誌名、巻（号）、最初と最後のページ､発表年（西暦）、及び国際会議、学会等に

おける発表状況について記入してください。なお、代表的な論文３件に○を、また研究代表者に下線を付し

てください。） 
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merry-go-round" in the News and Views). 
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⑨研究成果の発表状況（続き）（この研究費による成果の発表に限り、学術誌等に発表した論文（掲載が確定しているものを含

む。）の全著者名、論文名、学協会誌名、巻（号）、最初と最後のページ､発表年（西暦）、及

び国際会議、学会等における発表状況について記入してください。なお、代表的な論文３件に

○を、また研究代表者に下線を付してください。） 
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む。）の全著者名、論文名、学協会誌名、巻（号）、最初と最後のページ､発表年（西暦）、及

び国際会議、学会等における発表状況について記入してください。なお、代表的な論文３件に

○を、また研究代表者に下線を付してください。） 
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