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研究成果の概要 

 

本研究では、高い力学安定性を維持した上で、特定の条件下で、単一微粒子まで意図的に分

解できる微粒子材料の開発を目的としている。モデルとなる強靭なポリメチルアクリレート（pMA）微

粒子フィルムを活用し、放射光X線散乱や独自開発した一軸伸長装置複合型高速AFMによるナ

ノ構造評価に加え、分子スケールでの議論が可能な計算化学を用い、本年度は、単一微粒子ま

で分解可能な微粒子フィルムの強靭化メカニズムの解明に取り組んだ。特に、放射光 X 線散乱解

析から定量した pMA 微粒子フィルムの粒子界面間の相互貫入深度（pMA 鎖の絡まり合い度合）

は、pMA鎖の架橋度に大きく依存し、力学安定性（例：破断エネルギー）と高い相関を示した。この

静的構造評価に加え、その場 X 線散乱測定からフィルム変形下での微粒子構造変化を追跡し、

架橋度が高いほど微粒子の変形が抑制されることがわかった。更に、全原子 MD シミュレーション

により pMA微粒子を再現することに成功し、相互貫入に必要な pMA鎖の運動性（ゆらぎ）が高架

橋度で抑制されることを確かめ、直観的に、かつ分子スケールで散乱結果を支持した（現在、論文

提出・査読対応中）。即ち、微粒子材料の静的・動的・階層的な構造をナノからミクロスケールで評

価する手法を確立し、力学安定性の制御指針を得ることができた。 

また、新規ロタキサン架橋剤の開発を通じた微粒子フィルムの最大強靭化を進める中で、強靭

化が可能な化学種の拡張性を確認することができた。更に、微粒子フィルムの強靭化の鍵を握るロ

タキサン環分子の自由エネルギー計算手法を確立するなど、チーム内における有機的な連携を通

じ、想定以上の進捗が見られている。 
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