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研究成果の概要 

グループ 1 では、中間目標の一つである、ベンゼン H6／D6 の分離を目的として、グラフェンを

固定化した新たな分離固定相の作製と分離カラムとしての保持選択性を評価した。最適化条件で

作製したカラムを用いて、移動相にヘキサンを用いた HPLC 評価において、ベンゼン H6／D6 の

ベースライン分離に近い分離が達成された。また、その他の成果として、フッ化アルキル型固定相、

酸化金属ナノワイヤー固定相などの新規分離カラムの開発にも成功し、本研究の新たな分子間相

互作用の獲得に成功した。 

グループ 2 では、溶液状態サンプルの放射光計測に必要な溶液セルの開発及びこれらを用い

た放射光計測に注力した研究を行った。その結果、各種溶液サンプルの放射光計測による分子

構造決定や電子状態・相互作用決定に成功し、物理化学的特性を表す記述子（電子状態、物性、

溶解性）に直結する物理パラメータの取得に成功した。また、Grignard 試薬などの有機金属反応

剤・触媒を用いる新規手法の開拓に取組んだ。その結果、C60/C70 を高効率・高選択的にモノリス

シリカに導入・担持するための C60/C70誘導体の合成に成功した。 

グループ 3 では、液相分離データベースと機械学習・分子シミュレーションの先進技術を融合し、

広大な分離場空間と物質空間に適用可能な社会実装に資する保持時間予測モデルを構築する。

当該年度は、複数のカラム・移動相の液相分離データの集合体である RepoRT (Kretschmer et al., 

Nature Methods 21, 153–155 (2024)) と当グループが開発している分子動力学シミュレーションデ

ータベース RadonPy を用いて、保持時間予測基盤モデルのプロトタイプを構築した。さらに、特定

のカラム・移動相のデータを用いた転移学習において、スケーリング則が成り立つことを明らかにし

た。 
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