
 

 

2023年度年次報告書 

原子・分子の自在配列・配向技術と分子システム機能 

2020年度採択研究代表者 

 

 

村橋 哲郎 

 

 

東京工業大学 物質理工学院 

教授 

 

 

金属原子配列構造の超精密制御に基づく分子ナノメタリクスの創成 

 

 

主たる共同研究者： 

榊 茂好 （京都大学 高等研究院 特定教授） 

正岡 重行 （大阪大学 大学院工学研究科 教授） 

  



 

 

研究成果の概要 

本研究では、分子中の金属原子配列構造を自在に制御するための分子構造設計概念を確立

し、構造設計下でナノ金属クラスターを創製することを目指している。さらに、ナノ金属クラスターの

金属原子配列構造と結合性・物性・反応性の相関を解明し、触媒機能を開発することを目指して

研究を進めている。2023年度では、前年度までに引き続き、π－共役系不飽和炭化水素類の多

座架橋配位能の解明を進めるとともに、有機金属型ナノクラスターの創製研究を進めた。金属原子

配列の制御については、7員環不飽和炭化水素配位子により包囲した 12核パラジウムクラスター

を発生させることに成功し、NMR解析及び理論解析により、最密充填構造をもつ 12核コアにおい

て、原子空孔は表面サイトに位置すること、及び表面原子空孔が NMR時間スケールで素早く移

動する動的空孔移動挙動を示すことを明らかにした。これらの成果は、金属ナノクラスターの重要

な性質を解明するものであり、原子レベルでの金属配列制御を実現することにより得られた。一

方、鉄ポルフィリン錯体を基盤とする超分子フレームワーク材料が、可視光照射下で高い活性並

びに選択性で二酸化炭素を還元して一酸化炭素を与える触媒として機能することを見出した。さら

に、7員環不飽和炭化水素配位子の包囲型配位を受けた 13核パラジウムクラスターについて理

論計算研究を行い、fcc最密充填金属コア構造が選択的に形成される原理を解明した。また、環

状不飽和炭化水素の面キャップ配位結合に関する理論計算研究を系統的におこない、金属シー

トクラスターに対するこれらの配位子の背面配位効果を解明した。 
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