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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 

・NCIS 構築の基盤となる錯体配位子の合成と金属イオンとの反応 

・電荷分離型 NCIS の合成、構造決定、および熱的安定性の調査 

 

（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 

  ・量子化学計算に基づく NCIS のイオン間相互作用の解明 

 

（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 

・NCIS 微小結晶に適する測定手法の開発と物性調査 
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§２．研究実施の概要 

 

平成 27 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、化合物

合成、エネルギー計算、ならびに物性測定に関する研究を継続した。電荷分離型 NCIS について

は、類似体の合成と反応性を調査するとともに、格子エネルギーの評価と機能解明を押し進めた。

低充填型 NCIS とイオン流動型 NCIS については、それらのプロトタイプとなる化合物の探索と合

成を行った。これにより、当初計画に掲げた三種類の NCIS（電荷分離型、低充填型、イオン流動

型）のプロトタイプ化合物の合成が達成された。 

 

１．NCIS 構築の基盤となる錯体配位子の合成と金属イオンとの反応（今野グループ） 

 当初の研究計画に従い、機能性錯体配位子の合成、ならびにそれを経由するイオン性多核金

属錯体とイオン性金属クラスターの開発を行った。特に、低充填型 NCIS とイオン流動型 NCIS の

プロトタイプ構築を目指して、異方的な分子間相互作用部位を有する多核金属錯体および多価の

アニオン性金属クラスターをそれぞれ合成した。 

 

２．NCIS の合成、構造決定、および反応性の調査（今野グループ） 

 低充填型NCISのプロトタイプ化合物として、高い空隙率をもつ多孔性イオン結晶を合成した。ま

た、イオン流動型 NCIS のプロトタイプ化合物として、交流伝導率を示すイオン結晶を合成した。こ

れにより、当初計画で示した 3 種類の NCIS 全てについて、それらのプロトタイプの合成が達成さ

れた。電荷分離型 NCIS については、アニオン種やカチオン種の異なる類似体の開発を進めると

ともに、放射光を用いた X 線解析により、いくつかの結晶構造を精密に決定した。また、電荷分離

型構造に由来するいくつかの特徴的な反応性を見出した。 

 

３．量子化学計算に基づく NCIS のイオン間相互作用の解明（奥村グループ） 

 放射光 X 線解析で構造が精密に決定された電荷分離型 NCIS 化合物について、理論計算

によりその安定性を解析した。昨年度までは、量子化学計算のみによる安定化構造（絶対

温度ゼロ度での安定性）の探索であったが、今年度は、量子古典ハイブリッド分子動力学

法による解析を行った。その結果、昨年度まではアニオンクラスター内の水分子を部分的

にプロトン化しなければ得られなかった安定性が、水分子のみのモデルで安定化し、その

分布関数は X 線解析による結晶構造と良い一致を示した。 

 

４．NCIS 微小結晶に適する測定手法の開発と物性調査（中澤グループ） 
前年度は、微小な単結晶試料に対して脱溶媒を抑えつつ誘電特性が測定できる手法を開

発した。今年度は、この手法をイオン流動型 NCIS に適用し、単結晶試料を用いた伝導率

測定を行った。また、高圧下あるいは電場印加下での NCIS 試料の物性特性を評価するための

測定装置のセットアップ、および微小な単結晶試料にも適応可能な測定手法の開発を行った。こ

れを用いて、電荷分離型 NCIS のプロトタイプ結晶について、圧力下および電場下における誘電

特性評価を開始した。 
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