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推薦の観点：創造的・革新的・学際的学問領域を創成する研究 
研究の概要：1 テラヘルツ（THz）は約33 cm-1に相当し、電波と光の境界領域にあたる。光学の分野で
は古くから遠赤外領域における分光としてその波数領域に興味がもたれてきた。しかし、この波数領域は、

長年、「未踏の周波数領域」とよばれ、未開拓の分野というイメージが強かった。近年、テラヘルツ領域

の電磁波を発生する新たな光源やその検出方法などが開発され、またそれらを解析する理論的な枠組みの

構築もなされてきた。本研究では、装置開発と分子科学の分野の研究者が有機的に連携することにより、

テラヘルツ波領域における先端的分光装置の開発、およびそれらを用いた測定実験を行い、テラヘルツ波

領域のスペクトルから「分子について何がわかるのか」を明らかにし、「テラヘルツ分子科学」の基礎研

究を推進する。 

 
研究分野／科研費の分科・細目／キーワード：テラヘルツ／量子光工学／高性能レーザー／化
学物理／光源技術 
 
 
 
１．研究開始当初の背景 
1 テラヘルツ(THz)は約 33 cm-1に相当し、テ
ラヘルツ波領域は光と電波の中間領域に位
置する。光学の分野では、テラヘルツ波領域
は遠赤外領域に相当し、遠赤外領域における
吸収分光測定の歴史は古く、すでに 1970 年
に 800 ページにおよぶ著作 “Far-Infrared 
Spectroscopy (Möller and Rothschild著)”が
出版されるにいたった。この著作で引用され
ている参考文献の数は 1500 を超える。それ
にもかかわらず、長年、この波数領域は“未
踏の波数領域”と呼ばれ、未開拓の分野とい
うイメージが強かった。それは次の二つの理
由により、テラヘルツ波領域で観測されるス
ペクトルがどのような分子の構造や相互作
用、また動的挙動に関する情報を含んでいる
のか、理解が十分でなかったところにある。
一つは、得られるデータの質が十分でなかっ
た。光源と検出器の装置上の問題から高い
S/N比を得ることができなかった。もう一つ
は、理論的な研究の進展が待たれていた。例
えば、分子軌道計算を例にあげると、低振動
の、多くの原子が関与する非局在化した分子
振動を高い精度で予測できるようになった
のは、極めて最近のことである。また、液体
の低振動スペクトルの計算も近年分子動力
学法を用いて行われるようになった。 

 
２．研究の目的 
このような状況を踏まえ、本研究では、

量子エレクトロニクスと分子科学のエキス
パートが有機的に連携することにより、分
子科学の目的にあったテラヘルツ波分光装
置を開発し、テラヘルツ分子科学の創成を
行うことを目的としている。 
装置開発としては、結晶 GaP を用いた、

結晶格子や分子の固有振動を利用したテラ
ヘルツ波分光装置やフェムト秒パルスを用
いた時系列測定法によるテラヘルツ分光装
置など、テラヘルツ波領域における先端的
分光装置の開発を行う。また、それらを用
いた測定実験により、テラヘルツ波領域に
おける基礎的な分子科学を推進する。特に、
固体、液体・溶液や生体高分子、界面・表
面など、凝縮相における測定を行い、テラ
ヘルツ波領域のスペクトルが｢分子につい
何がわかるのか｣を明らかにし、「テラヘル
ツ分子科学」の創成を行う。将来的には、
有機合成や無機合成、さらに理論化学の精
鋭を結集し、テラヘルツ分子科学の発展を
行う。 
 
３．研究の方法 
本研究は、大きく分けて以下の 2 つの部

分よりなる。 
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１． 装置開発：テラヘルツ分子科学の創成に 
〔３．研究の方法（続き）〕 
必須となるテラヘルツ波領域の分光装置の
開発を行う。開発する分光装置としては、
GaP 結晶を用いた差周波発生による超高分
解テラヘルツ波光源、フェムト秒レーザー
パルスを用いた時間領域測定法によるテラ
ヘルツ波分光装置、界面・表面特異的テラ
ヘルツ波分光装置などである。 
２． 測定実験とその解釈：それらの装置を用
いた測定実験を行い、理論的な枠組みによる
解釈を行う。分子としては、有機分子、錯体
分子、生体関連分子、界面・表面吸着分子な
どのテラヘルツ波領域スペクトルのデータ
ベース作成とその解釈を行う。 
 
４．これまでの成果 
本研究では、半導体研究所において製作し

た高分解テラヘルツ波分光装置を神戸大に
移設し、神戸大学にて常時使用できる体制を
作る。この 2年間で、この神戸大用の分光装
置の立ち上げを行い、分光装置として完成さ
せることができた。また、神戸大学において
も既存のテラヘルツ分光装置やフーリエ変
換型赤外分光器（FT-IR）を用いて種々の分
子のテラヘルツ波領域のスペクトル測定を
行っている。 
多くの分子は次にあげる運動や緩和の特

徴的な遷移周波数をこのテラヘルツ領域に
持つ。すなわち、1.分子内の大振幅振動、2.
水素結合や電荷移動相互作用などに基づく
分子間振動、3.液体中における衝振運動（ラ
イブレーション）や回転緩和、4.水素結合性
液体の集団運動、5.高分子、特に生体高分子
の集団的な遅い運動などである。この 2年間
は、特に 1.大振幅振動を持つ系と 2.水素結
合による分子間振動を持つ系の測定を、極低
温において、高分解テラヘルツ波分光装置を
用いて行った。 
結晶の周期構造を考慮せずに単体の分子

として分子軌道計算を行い、テラヘルツ波ス
ペクトルを得ると、実験結果とよい一致を示
すものとそうでないものがある。よい一致を
示すものは分子間の相互作用が分子構造や
分子内振動モードに影響を与えない系であ
る。一方、水素結合などにより強い分子間相
互作用を及ぼす系においては実験結果と理
論の一致はきわめて悪く、計算方法として結
晶の無限周期構造を取り入れる必要がある。 
 
５．今後の計画 
神戸大に高分解テラヘルツ分光装置を移
設した後に、有機分子系だけでなく、無機分
子や金属錯体などにも対象を拡張する。また、
溶液、液体系へも研究を展開し、テラヘルツ
領域に特有な衝振運動や回転緩和について
調べる。タンパク質などの生体高分子につい

ても実験を行い、タンパク質の機能に関連す
る運動やタンパク質に特徴的なモードの検
出を試みる。有機分子などに対しては、結晶
の周期構造まで考慮して理論計算を行うこ
とにより、分子間の相互作用が分子の構造や
分子内振動モードにどのような影響を与え
るかということを明らかにする。 
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