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研究成果の概要 

本研究は、類い希なる流動する強誘電体である「強誘電性ネマチック」について、その学理進化

と新奇応用物性への展開を目的としている。近年注目を集める本系は、偶然に発見されたという背

景もあり、これを呈する分子もいまだ決して多くはない。そこで、スタートアップである本年度は、課

題 1においてまず、強誘電性ネマチックに特化したハイスループット合成法の確立と分子種の拡

充を起点とし、それによる分子ライブラリ構築を第一目標として研究を行った。ここでは、近年注目

を集めている、機械的な震盪による刺激で化学反応を進行させるボールミル装置を用いたメカノ合

成法を採用している。この手法はドライな条件下で行うことを基本とするが、微量の溶媒を加えるこ

とによる粘稠性、ヒートガンによる温度制御など、緻密な条件探索を行うことで、さらに高効率な液

晶合成法として確立させることに成功した。特筆すべきは、従来の溶液反応で数時間以上かかっ

ていた各反応プロセスが数分で完了することである。このことは、多くの液晶のような、分子の構成

部位がブロック化され、これを繋げてゆく分子合成において、特に高い効率化効果が得られる。こ

うして達成した高効率合成法により、当初より目的としている新規な強誘電性ネマチック分子を複

数発見することにも成功した。 

課題 1では、計算化学による構造の理解も試みている。全原子を考慮した分子動力学計算によ

り、一部の新規分子については極性局所構造の再現に成功している。またハイスループット合成

により拡充された分子ライブラリを活用した機械学習についても進めている。機械学習について

は、既報の分子に上記の新規分子を加えたライブラリにより、いくつかの異なる記述子の比較と予

測モデルの組み合わせを検討し、強誘電性に寄与する分子部位や、分子内の分極分布にあたり

をつけることができている。このほか理論面では、平均場理論を拡張したモデルにより自由エネル

ギーを考察し、強誘電性ネマチックにおける電場摂動の効果を提示した。連続体として液晶を考え

た場合の強誘電性ネマチックの理論は、物質そのものと同様、まだ多くはない。このため、こうした

理論研究は他に先駆けるものであり、今後の理論的な理解に先鞭をつけるものであるといえる。 
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