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§１．研究成果の概要 

 

高分子弾性体の大変形はムーニー・リブリンの式で記述されるが、しかし、この式を実現する微

視的模型は知られていない。立方格子型ネットワークにおいてループ間の絡み合い数を保存する

トポロジー的拘束条件下で一軸伸長させたところ、応力・歪曲線がこの式を実現する例が見出され

た。この結果は環状混合ソフトマテリアルの解析やネットワーク力学特性の設計等で重要である。 

環状、線状、星形等の種々の分子構造を持つブロックポリマーに対する散逸粒子動力学(DPD)

法と自己無撞着場(SCF)理論を用いたミクロ相分離構造の比較から、両者のパラメタの対応関係を

明らかにし、SCF を用いた DPD シミュレーションの初期構造の生成など両手法の協奏によるシミュ

レーションの効率化の可能性を見出した。 

工業的に使われるゴム・エラストマーの構成成分であるポリジメチルシロキサン、ポリスチレン、水

素添加ポリイソプレンからなる多環状高分子の合成に成功し、環状混合ソフトマテリアルの調製に

活用した。また、多環状高分子の構造が環状混合ソフトマテリアル中でのトラップ効率に与える影

響を系統的に調べ、環状ユニット数および環状ユニットサイズの増加に伴ってトラップ効率が上昇

することを実験的に確認した。これらの傾向はシミュレーショングループが行った粗視化分子動力

学（CGMD）の結果ともよく一致するものであった。 

環状混合ソフトマテリアルの相分離構造の動的な 3D観察手法を確立するために、ミクロ相分離

構造を延伸しながら位相差 TEM観察を行い、相分離構造の配向方向によって変形モードが異な

ることを見出した。さらに、環状混合ゴムの架橋系における環状鎖のトポロジー効果の実験的評価

および力学的性質や高次構造の検討のため、合成グループ提供の化学架橋ゴムおよび熱可塑性

エラストマーへの環状鎖添加効果を検討した結果、少量の環状鎖の添加により、伸張性や破壊靭

性に向上が見られた。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  



 3 

§２．研究実施体制 

 

（１）トポロジー理論解析・計算科学グループ 

① 研究代表者：出口 哲生 （お茶の水女子大学 基幹研究院 教授） 

② 研究項目 

・ホモロジーの境界演算子を用いた高分子ネットワークの弾性理論の基礎の構築 

・トポロジカル高分子の諸物性の基礎理論と実験との比較 

・結び目確率や絡み目生成確率の環状混合ソフトマテリアルへの応用 

・環状鎖を考えた動的平均場計算法の確立と線状鎖の貫通割合（自由エネルギー）の評価 

・疎視化MD計算で環状鎖を貫通する線状鎖の本数の数値的評価 

 

（2）トポロジー高分子材料創製グループ 

① 主たる共同研究者：陣内 浩司 （東北大学 多元物質科学研究所 教授） 

② 研究項目 

・相分離構造の動的な 3D観察手法の確立 

・環状混合ゴムの架橋系における環状鎖のトポロジー効果の実験的評価 

・環状混合ソフトマテリアルの力学的性質や高次構造の検討 

・環状混合ソフトマテリアルの中の単独環状鎖の散乱実験 

 

（3）トポロジー高分子合成グループ 

① 主たる共同研究者：佐藤 敏文 （北海道大学 大学院工学研究院 教授） 

② 研究項目 

・トポロジカル高分子の新規合成法の開発 

・トポロジカル高分子の諸物性評価 

・環状混合ソフトマテリアルの調製に向けた単環状・多環状高分子の大量合成 

・環状混合ソフトマテリアルの合成と力学的性質の評価 
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