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1.	 研究開発領域の定義
有機分子やポリマーなどの分子を構成成分とする材料に関する研究開発領域である。分子自身が内在的に

有する性質と分子間相互作用の組み合わせにより、多様な階層的構造とそれに基づく物性を発現することが
でき、力学的強度の発現・維持や光学的・電子的機能、物質の輸送・移動制御、生物機能の補助など、そ
の応用分野は多岐に渡る。分子内にヘテロ原子や金属原子を含む材料や、有機分子と金属イオンから構成さ
れる構造体も分子性材料と考えることができる。最近注目されるトピックスとしては、半導体レジスト材料、
ペルフルオロアルキル化合物及びポリフルオロアルキル化合物（PFAS）代替材料、金属-有機構造体（MOF/
PCP）や共有結合性有機構造体（COF）、超分子ポリマーなどを挙げることができる。

2.	 本領域の意義
分子性材料は、エネルギー・環境、ライフ・医療、情報通信技術（ICT）・エレクトロニクス、社会インフ

ラ・モビリティなど様々な分野において、社会的・産業的課題の解決に貢献し、持続可能な社会の実現に対
して重要な役割を果たす科学技術として活用されてきている。

分子性材料の研究は、分子やその集合体の構造・物性を解明する分子科学的側面と、所望の機能を有す
る分子または分子集合体を創出する分子技術的側面とを有し、新規材料を創製し続けることでさまざまな応
用や用途においてパラダイムシフトをもたらしつつある。

たとえば、構造材料への応用では、材料構造最適化による強靭化により、材料の使用量削減、軽量化や長
寿命化が可能になり、資源の効率化への寄与が期待される。エレクトロニクスへの応用では、発電・蓄電・
エネルギー輸送の高効率化を実現したり、軽量で柔軟な電子回路によりエレクトロニクスの利用シーンをさら
に拡げたりすることが期待される。

外部環境や刺激に応じてその構造を自発的に最適化するセルフアダプティブ材料や、分子やポリマーの自己
集合で形成される超分子ポリマーは、新機能の創出のみならず、生体機能発現メカニズムの解明や生命科学
への波及効果にもつながる。さらに、材料の生体との親和性を向上させる研究も実施されており、健康増進・
医療への貢献も期待される。また、MOF/PCPやCOFなどの高度に制御されたナノ空間は、精密制御された
反応場や鋳型としての活用や、環境浄化やエネルギー貯蔵、医療への応用も検討されている。近年では
PFASフリー材料、海洋分解性材料など環境面にも配慮した分子設計がなされており、持続的社会の構築に
寄与している。

分子性材料は、分子の化学構造と、それを集積した構造体の機能が、必ずしも対応しないという難しさが
ある。構造体が形成される過程の分子配向、濃度ゆらぎ、相分離などがマクロ機能に大きな影響を与えるた
めである。このため、分子性材料の研究においては、分子設計のみでなく、メソスケール構造の観察・評価・
制御法が重要になっている。また、材料として利用されるためには、安全性（ヒト・環境）や寿命・信頼性
なども重要な側面であり、これらも配慮した材料設計が求められる。

研究開発の俯瞰報告書　　ナノテクノロジー・材料分野～領域別動向編～（2026年）｜ 物質と機能の設計・制御﻿

JST研究開発戦略センター（CRDS） 1/7分子性材料﻿

https://www.jst.go.jp/crds/report/CRDS-FY2025-FR-02.html
https://www.jst.go.jp/crds/pdf/2025/FR/CRDS-FY2025-FR-03/CRDS-FY2025-FR-03_41N503.pdf


3.	 研究開発の動向
3.1	 概要

分子性材料の研究は、分子やその集合体の構造・物性を解明する分子科学的側面と、所望の機能を有す
る分子または分子集合体を創出する分子技術的側面とを有する。分子技術は日本発の技術概念であり、
2012年からの国立研究開発法人科学技術振興機構（JST）-戦略的創造研究推進事業 チーム型研究（CREST）

「新機能創出を目指した分子技術の構築」（研究総括：山本尚）とJST- 戦略的創造研究推進事業 個人型研究（さ
きがけ）「分子技術と新機能創出」（研究総括：加藤隆史）で本格的に取り組まれたものである。これらの終了
後も、分子技術の概念を活かした研究は、応用を意識したさまざまな研究プログラムの中で継続的に実施さ
れている。

最近の具体的な例としては、周囲の環境や刺激に応じて自発的に特性を変化させ、最適化していくアダプ
ティブ材料の研究が進んでいる。従来の受動的な刺激応答性材料とは異なり、環境に合わせて物性を向上さ
せることを目指している。アダプティブ材料としては、水を大量に含む三次元網目構造を持つポリマー材料で
あるハイドロゲルや、主鎖が水素結合、π-π相互作用、金属配位結合など比較的弱い非共有結合性相互作
用によって構築される超分子ポリマーの利用などが検討されている。

また、MOF/PCPおよびCOFは、さまざまな金属イオンと有機配位子を組み合わせにより、多様な構造と
機能を持つ材料が創出可能なことから、非常に競争が激しい研究領域の一つであり、その多孔性と構造的柔
軟性を活かして、ガスの分離・貯蔵、触媒、医療分野などにおける応用が進められている。

さらに、近年は、材料の環境負荷についても考慮する必要性が高まっており、例えばフッ素系高分子は、
フッ素由来の特別な機能を有するものの、環境に放出された際の悪影響を考えて使用に慎重になる傾向が見
られる。 

分子性材料の設計にあたっては、データ駆動型材料設計、いわゆるマテリアルズインフォマティクスの取組
も継続的に試みられているが、依然として研究者の経験や勘を頼っている例が多い。これは分子やその集合
体の構造と発現する機能との関係について、未だに深く解明されていないことが理由の一つである。本領域
では、これまでも偶然の現象から新材料概念が創出される、いわゆるセレンディピティによる発見事例が見ら
れてきた。このように、実験的アプローチが重視される傾向にあることも本研究領域の特徴である。

3.2	 トピックス
•	アダプティブ材料

周囲の環境や刺激に応じて自発的に特性を変化させ、最適化していくアダプティブ材料関連では、近年、
第2世代として、分子の出入りを伴う開放系アダプティブ材料が報告されている1）。最初の例として、グン チェ
ンピン（北海道大学）らは外部から原料を取り込み、力学刺激によって筋肉のように成長するハイドロゲルを
2019年に発表した2）。また、2024年には、き裂周辺を自己強化し、破壊が進まなくなる材料も報告している3）。
松崎典弥（大阪大学）らは、特定の分子が栄養として供給されるとサイズが変化し、当該分子を分解するよ
うなゲルを発表している4）。

•	ソフトロボティクス、バイオハイブリッド
ソフトロボティクスは、従来のロボットよりしなやかな動きが可能で生体との力学的適合性が高い、柔軟な

ロボットを開発する取り組みであり、ソフトマター分野の発展をベースに、手術用内視鏡ソフトロボットなど
で実用化の域に達する研究が現れ始めている6）。

また、生体に対して人工材料を適用する際に、生体組織と人工材料とを馴染ませる取り組みが行われてきた。
近年では本概念を拡張し、生体組織と材料を統合してデバイス化する「バイオハイブリッド」概念が注目され
ている。例えば、筋細胞が人工物を駆動するロボットなどがある7）。
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•	超分子ポリマー
超分子ポリマーは、主鎖が共有結合ではなく、水素結合、π-π相互作用、金属配位結合など、比較的弱

い非共有結合性相互作用によって構築されている新しいタイプの高分子材料であり、自己修復性、再加工性、
外部刺激への応答性など、共有結合性高分子には見られない動的特性を示すことから、近年注目されている。
オランダのE. W. Meijer（Eindhoven大学）らが、超分子ポリマーの形成について、タンパク質の凝集過程
のように複雑な過程を経て凝集することを提唱しこの分野に大きな影響を与えた8）。 

生体応用や医療分野においては、米国のS. I. Stupp（Northwestern大学）らが神経再生や血管新生の
促進において、合成ペプチド超分子ポリマーの動的性質が機能発現に寄与することを示した9）。また浜地格

（京都大学）らは、水中で自己組織化する超分子ヒドロゲルを活用した、分子夾雑下での選択的分子認識・
反応制御について報告している。

電子材料への応用としては、相田卓三（東京大学）らのπ電子共役系を有する分子によるチューブ状超分
子ポリマーの研究を契機として、光や電子材料としての研究が広がりを見せている。 また相田らは、液晶中
や固体状態での革新的な超分子重合技術10）, 11）や、海水中で自発的に分解性を示す“超分子プラスチック”
を報告している12）。

超分子ポリマーの分子量の精密制御や階層的高次構造の制御に関する研究も活発であり、最近の成果とし
ては、杉安和憲（京都大学）らによる準安定な集合体を起点としたシード重合13）などが挙げられる。また、
超分子ポリマーの高次構造の制御に関しては、矢貝史樹（千葉大学）らが、湾曲を帯びながら連結する分子
により、環状・螺旋状・鎖状14）, 15）など、多様なトポロジーを有する超分子ポリマー群を構築し、それらが
特異な物性を示すことを示している。

•	分子性ナノ空間材料（MOF/PCP、COF、HOF）
MOF/PCPおよびCOFは、応用面ではカーボンニュートラルの実現に向けたCO2 回収技術や水素エネル

ギーの貯蔵技術が重要な研究テーマとなっている。最近では、ガスや溶媒のような低分子にとどまらず、高分
子も空間内に捕捉できることが実証され、MOF/PCPを利用した高分子の構造認識および分離技術が注目さ
れている16）。

MOF/PCP、COFなどの合成方法の研究も活発であり、従来の溶液法に加えて、マイクロ波を利用した合
成法や17）、イオン液体中での合成法 18）が開発されている。これにより、合成時間の短縮が可能になったり、
より均一な構造を持つ材料により機能が向上したりすることが期待されている。また、近年では水素結合に
よって骨格が構築されたHydrogen-bonded Organic Frameworks（HOF）の研究も進展しており、
MOF/PCPやCOFとは異なった動的な構造を利用した機能性材料創製も進んできている19）。これら多孔性ナ
ノ空間材料の応用範囲は広がっており、環境浄化、エネルギー貯蔵、医療分野におけるドラッグデリバリーシ
ステムなど、多岐にわたる研究が進められている。 

なお、2025年のノーベル化学賞は、MOF/PCPのコンセプトおよび合成法を1990年代に世界に先駆けて
確立した北川 進 特別教授（京都大学）を含む3名に授与されることとなり、わが国の当該技術の研究開発
が世界トップレベルであることを示す事例となった。

分子性ナノ空間材料の実用化・商業化は世界中で加速度的に進んでおり、現在の世界市場規模は約500
～1000億円程度と見込まれ、2030年頃までに3兆円規模まで成長するという予想もある。日本では、現在、
京都大学発のAtomisと名古屋大学発のSyncMOFの2つのスタートアップが事業展開している。世界でも、
BASFがBasolite®として商業化しているほか、MOF Technology、MOFgen、MOFapps、framergy、
NuMatなどスタートアップ企業が相次いで設立されている。

3.3	 課題
分子性材料の機能発現には、分子スケールとマクロスケールの間にあるメソスケールの階層構造が重要な
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役割を占める。しかし、階層構造は、多くの場合はサイズ分布や構造ゆらぎがあり、取り扱いが難しい。階
層構造をいかに評価・理解・制御するかが所望の機能を得るためのポイントとなる。

また、材料として使用されるためには、入手可能性やコスト、安全性も重要な検討要素である。レアメタル
など希少元素の使用をできるだけ回避し、汎用元素で同等の機能を実現することや、合成の難易度の高い複
雑な分子によって発現した機能を、低コストで製造可能な分子の組み合わせによって実現することが求められ
る。原料供給の制限・コスト問題から解き放たれた普及する技術として確立することが必要である。このため
に、希少元素や高コストな原料がどのように材料特性に影響しているかを理解した上で、低コスト原料を用い
て同等以上の機能を実現する方法論の確立が課題である。

さらに、製造時の副生物や使用後の環境への影響も十分に考慮することが求められる。特にEUのPFAS
ユニバーサル規制案20）の提示にみられるように、使用後に環境中に漏出・残置されたものが、時を経て劣化・
分解し、有害物に変化することまでも考慮し、材料を開発することが求められるようになってきている。この
ため、材料の劣化・分解や毒性発現の機構への理解も深めていくことが重要になってきている。

分子性材料においては、依然として実験的アプローチに依存する割合が高く、AI駆動型研究で成功してい
る例は限定的である。その理由の１つは、多種サンプルを合成することの難しさや材料評価法のばらつきのた
めにデータの質・量が十分でないことである。また、前述のように階層構造の状態によって発現する機能が
影響を受けることもデータの整備・利用を難しくしている。 AI駆動型で新規材料を創出するためには、分子
の設計のみでなく、階層構造をも設計・評価できる方法論が求められ、マテリアルインフォマティクスとプロ
セスインフォマティクス、さらには計測インフォマティクスとの融合が必要になる。理論計算と機械学習をうま
く活用することによる構造・機能予測の体系化や、エネルギーランドスケープ解析を通じた階層構造形成機
構の理解・予測も期待される方向である。

3.4	 各国・地域の取り組み
【日本】

分子性材料の機能発現に重要なメソスケール構造の理解・解明を目指した研究プログラムが多く実施され
ている。 JST-CREST「ゆらぎの制御・活用による革新的マテリアルの創出」（研究総括：佐々木 高義、2025
年度～）や、学術変革領域研究（A）「メソヒエラルキーの物質科学」（領域代表者：矢貝史樹、2024～
2027年度）、学術変革領域研究（B）「柔と剛の不均質構造が拓く超越材料設計学」（領域代表者：篠崎 健二、
2024～2026年度）などがその例である。

構造観察技術としては、電子顕微鏡観察手法の発展が著しい。例としては、高分子網目構造を透過型電子
顕微鏡によって可視化し、その力学特性との関連性を解明した研究21）が挙げられる。

分子性ナノ空間材料については、第一世代の研究者（北川進（京都大学）、藤田誠（東京大学）ら）によ
り多くの重要な基礎研究がなされて認知度が大きな広がりを見せたため、研究対象として扱う研究者数は着
実に多くなっている。第二世代研究として、高分子などの巨大分子制御への利用やMOFガラスの創製などが
挙げられる。また、HOF材料研究の基礎学理構築も進んでいる。

応用研究・開発の観点では、MOF/PCPについては国内で数社のスタートアップが創出されてはいるが、
多くの大企業では開発コストなどの問題などから、動きが顕著ではない。

［評価*　基礎研究：現状◎／トレンド→、応用研究・開発：現状○／トレンド↗］

【米国】
NSF Designing Materials to Revolutionize and Engineer our Future（DMREF）は、さまざまな

応用について新たな材料開発を加速するプロジェクトであり、分子性材料も対象に含まれている。ここでは、
機械学習を用いた開発に重きが置かれて、マテリアルズインフォマティクスの方法論や、機械学習に必要な教
師データを高効率で得るためのハイスループット実験法なども開発している。
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NSFのCenter for the Chemistry of Molecularly Optimized NETworks（MONET）は、高分子網
目材料の機能を、その網目を構成する化学構造から組み立て、より強靭でしなやかな材料を開発することを
目指している研究センターであり、自己修復機能・低環境負荷の開発にも取り組んでいる。 

医療応用においても、合成ペプチド超分子ポリマーが脊髄損傷モデルでの神経再生や血管新生の促進に寄
与することを示した研究などが注目される。

優れた基礎研究者が応用研究を手掛ける例が多いことが米国の特徴である。例えば、ハイドロゲルの基礎
研究で著名な研究者が血管内で自在に操作出来る手術用ソフトロボットの開発などがある。 また、大学発ベ
ンチャーの設立も活発であり、例としてはMOF/PCP関連の、砂漠でのウォーター・ハーベスティング技術
のAtocoやガス貯蔵用技術のNuMatが挙げられる。

［評価*　基礎研究：現状〇／トレンド→、応用研究・開発：現状◎／トレンド→］

【欧州】
環境にやさしい高分子材料の開発が産学連携により多数進められている。例えばREBOND Projectは動

的共有結合からなる高分子であるVitrimerの応用を目指すものであり、高分子の自己修復性付与（長寿命
化）・リサイクル性向上による環境問題への寄与を狙っている。 TotalEnergiesなどの巨大企業とも連携して
おり、産業界との連携も図られている。他に、フッ素フリーの燃料電池用電解質膜の構築を目指す
PROMISERSプロジェクトは、低環境負荷材料を用いて新エネルギー開拓を進めるものであり、多数の電池・
電解質膜企業が協力している。

厳しい環境ガイドラインに基づき環境関連への応用研究が活発化している。特にMOF/PCPによるCO2 捕
集および貯蔵技術への開発や投資が増加している。例えば、BASFはCO2 捕集用のMOFの商業規模生産を
2023年11月に発表した。

［評価*　基礎研究：現状〇／トレンド→、応用研究・開発：現状○／トレンド↗］

【中国】
分子性材料の論文数の伸びは著しい。参入の容易さから若手研究者に人気の分野になっている模様である。

さまざまな原料を混ぜて新物質・新機能を得ようとする実験先行型の研究が多いが、その中から、セレンディ
ピティ的に興味深い結果が得られ、それを学理にまで昇華させる例も見られる。

応用研究では、エレクトロニクス関連、エネルギー貯蔵・変換などが盛んである。エレクトロニクス関連で
は、例えば体の動き、生体シグナルなどを捉えるウェアラブルセンサーや、センサーを皮膚と違和感なく一体
化させる人工皮膚デバイスなどが挙げられる。エネルギー貯蔵では、MOF/PCPの固体電解質や光触媒、太
陽電池への応用研究などが活発である。

［評価*　基礎研究：現状◎／トレンド→、応用研究・開発：現状○／トレンド→］

【韓国】
分子性材料の研究はあまり活発ではない。一部、リチウムイオン電池の高性能化に向け、精密重合された

高分子の自己組織化によってメソスケール構造を制御することで、高性能なリチウム伝導体や電極とする研究
が見られる。 

［評価*　基礎研究：現状△／トレンド→、応用研究・開発：現状△／トレンド→］
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*�基礎研究：大学・国研などでの基礎研究の範囲、応用研究・開発：技術開発（プロトタイプの開発含む）の範囲 
現状（日本の現状を基準にした評価ではなく、CRDS の調査・見解による評価）： 
　　◎ 特に顕著な活動・成果が見えている　〇 顕著な活動・成果が見えている、 
　　△ 顕著な活動・成果が見えていない　　× 特筆すべき活動・成果が見えていない 
トレンド（ここ1～2年の研究開発水準の変化）： ↗上昇傾向、→現状維持、↘下降傾向
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