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§１．研究開発実施体制  

（１）「自動・高精度構造解析」グループ（理化学研究所） 

① 研究開発代表者：米倉 功治（理研放射光科学研究センター、グループディレクター/ 

東北大学多元物質科学研究所、教授） 

② 研究項目 

・ 微小結晶からの電子回折と単粒子解析の像の自動測定・解析技術の開発。 

・ 微小結晶から高精度かつ高分解能の解析。 

・ 次世代機の要素技術の検討。 

 

§２．研究開発実施の概要 

ミクロンからサブミクロンサイズの微小結晶や薄膜結晶より電子回折を測定し、その構造を解明

する電子線三次元結晶構造解析は、低・中分子から蛋白質まで多種多様な分子の構造解析に大

きな可能性を秘めた技術である。一方、現状は構造既知の試料を対象とした手法の実証的な研究

に留まっており、X 線回折に比較して方法論は確立しておらず応用についても未開拓の余地が大

きい。本課題では、これまで難しかった立体構造未知の試料を対象に、微小結晶からの電子回折

の自動測定・解析技術の開発、微小結晶から高精度かつ高分解能での構造解析を実現する。加

えて、単粒子解析の高度化、次世代機の要素技術の開発・検討等を行う。 

2021 年度は、高分解能単粒子解析と電子線結晶構造解析において、蛋白質と有機分子中の

ほとんどの水素原子を解像、水素原子結合長の結合タイプへの依存性を明らかにした。さらに、電

荷に関する情報を取得することにも成功した。また、X 線自由電子レーザー(XFEL)を利用した有

機化合物の構造解析法を確立し、同一試料から電子線とＸ線で得られる構造を詳細に比較できる

ようになった。解析の上でも、電子回折から得た結晶格子パラメーターを与えることで、XFEL の静

止回折パターン処理が効率良く行えるなど、両者の相補的な活用の利点も示している。データ測

定では、世界に先駆けて深層学習を取り入れたシステムを開発し、撮影の失敗を無くすのと同時

に、人間の作業時間を 1/10以下に減少させる AI撮影制御が可能になった。以上から、目標の達

成に大きく近づいたといえる。要素技術については、電子分光装置の視野拡張、ステージの精度

と安定性、カメラ等を検討し、次世代機での運用の目途を付けた。新規試料の電子線結晶構造解

析、単粒子解析、その AIデータ測定の技術開発等について下記の論文を発表した他、上述の結

果をプレプリントサーバーへの投稿している。 
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