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§１．研究実施体制 

 

（１）「今野」グループ 

① 研究代表者：今野 巧 （大阪大学大学院理学研究科、教授） 

② 研究項目 

    ・イオン性多核金属錯体および金属クラスターの構築に利用可能な錯体配位子の合成 

    ・NCIS の構成単位となり得る多核金属錯体および金属クラスターの合成と探索 

 

（2）「奥村」グループ 

① 主たる共同研究者：奥村 光隆 （大阪大学大学院理学研究科、教授） 

② 研究項目 

  ・NCIS の電子状態解明に適した計算精度と適切な計算手法の確定 

 

（3）「中澤」グループ 

① 主たる共同研究者：中澤 康浩 （大阪大学大学院理学研究科、教授） 

② 研究項目 

・広い温度領域での誘電特性評価が可能な測定装置の整備 

・緩和型熱容量測定装置および断熱法熱容量測定装置の整備 
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§２．研究実施の概要 

 
初年度である平成 25 年度は、非クーロン力支配型イオン性固体（NCIS）の創製と機能解明に向

けた基盤技術構築に関する研究に着手した。特に、計画に掲げた電荷分離型、低充填型、および

イオン流動型の三種類の NCIS のうち、電荷分離型 NCIS のプロトタイプについての検討を行い、

その合成法の確立と類似体の開発、結晶格子エネルギーの評価、および各種物性の測定を開始

した。 

 

１．機能性錯体配位子から誘導されるイオン性多核金属錯体の合成（今野グループ） 

 親水性配位子である含硫アミノ酸（D-penicillamine: D-H2pen）と疎水性配位子であるジホスフィン

（1,2-bis(diphenylphosphino)ethane: dppe）が金(I)イオンで連結された金(I)二核錯体の合成法の確

立を行った。また、この二核錯体が、様々な金属イオンに対して、アミノ酸部位で配位する両親媒

性の錯体配位子として機能することを確認し、八面体性の金属イオンとの反応により、カチオン性

あるいは中性の六核金属錯体を与えることを明らかにした。さらに、dppe 以外のジホスフィンで連

結した錯体配位子や D-pen 以外の含硫アミノ酸をもつ錯体配位子の合成、および金属イオンとの

反応にも着手した。 

 

２．電荷分離型 NCIS の合成法の確立と類似体の検討（今野グループ） 

 カチオン性のAuI
4CoIII

2六核錯体（[Au4Co2(D-pen)4(dppe)2]
2+）と塩化物イオンまたは過塩素酸イオ

ンを組み合わせたイオン性固体が、電荷分離型 NCIS として結晶化することを最近見出している。

平成25年度は、この六核錯体カチオンと様々な無機アニオンを組み合わせることにより、一連の電

荷分離型 NCIS の結晶化を目指した。対アニオンとして、Cl–、Br–、NO3
–、BF4

–、ClO4
–、N3

–、SO4
2–、

および SiF6
2–を用いた場合、電荷分離型 NCIS 構造を与えることを確認するとともに、それらの結晶

化条件の最適化を検討した。 

 

３．NCIS に対応可能な大型計算システムの整備と計算手法の選定（奥村グループ） 

 量子化学に基づく NCIS の電子状態解明に適した計算精度と適切な計算手法の確定にむけて、

計算機設備の構築と NCIS の量子化学計算に着手した。特に、電荷分離型 NCIS 構造内の近接イ

オン間の引力と斥力を第一原理的に算出し、全体構造の安定性解析に向けた取り組みを開始し

た。現在、結晶構造内の相互作用の解明の第一歩として、異なる電荷を有する近接イオン間の構

造と相互作用エネルギーの見積もりを検討中である。 

 

４．NCIS の物質特性に適合した熱容量および誘電率測定装置の整備（中澤グループ） 

 NCIS の誘電特性を 20-500 K の広い温度領域で評価するための測定装置を整備した。さらに、

NCIS の微小単結晶試料にも適する緩和型熱容量測定装置と微量試料に対応した断熱法熱容量

測定装置を整備した。これらの設備を用いて、電荷分離型 NCIS の誘電率と熱容量の測定を開始

した。 
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