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【本領域の目的】

 物質は単一の分子から細胞に至る階層構造を成
しますが、この中で現在の化学のフロンティアは
複雑系の機能の解明と創出にあると言えます。生
体分子系に代表される高い機能を有する複雑系の
本質は、大きい内部自由度を持ち、系が状況に応
じて柔軟に変化して最適な機能を発現する、とい
う点にあります。このような特質をもつ複雑分子
系を「柔らかな分子系」と定義し、その機能の理
解と制御に向けて、分子科学、生物物理学、合成
化学、理論・計算科学を統合した研究を行います。
具体的には生体分子、超分子、分子集合体、界面
等に代表される柔らかな分子系とその要素過程に
対して、理論計算、先端計測、機能創成の３つア
プローチを融合した研究を行い、複雑系に対する
新しい「分子の科学」の学術領域を創成します。

【本領域の内容】
「柔らかな分子系」の研究は、多体問題である

複雑な現実系をどのように分子の立場で取り扱う

かという問題です。また、フェムト秒での局所的

な刺激がどのようにミリ秒～秒の分子応答を引き

起こすのか、あるいは数個の原子団の量子状態の

変化がいかに巨大分子の機能発現につながるのか

を研究することです。これを行うためには、広い

時間・空間スケールを俯瞰する総合的な新しい視

点で研究を行わなければなりません。そこで本領

域では以下の３つの研究項目を設け、理論計算、

計測先端、機能創成が三つ巴になって「柔らかな

分子系の科学」を推進します。

(1) A01 項目（解析）：分子系が柔らかさを活かし

て機能を発現する機構を、超高速計算機の開発を

背景にした革新的な分子理論による理解と予測に

よって明らかにします。さらに A02 項目の実験

結果を元に理論計算の検証・改良を行って定量性

の高い計算を実現し、A03 項目と連携して機能・

構造の予測と分子設計を行います。

(2) A02 項目（計測）：柔らかな分子系のもつ多様

な準安定状態とダイナミクスを時間分解分光や単

一分子計測などの最先端計測によって観測・解明

します。また柔らかさに基づく現象の観測のため

の新しい手法を開発します。観測された分子の動

的性質と機能との関係を A01項目および A03項

目と連携して解明します。

(3) A03 項目（創成）：合成化学・遺伝子工学を駆使

して、超分子やタンパク質など柔らかさを有する

分子系の新規な機能を創成します。A01 項目の理

論計算、A02 項目の先端計測と連携することによ

って、戦略的、独創的な機能創成を実現します。

【期待される成果と意義】
本領域では、これまで別々に発展してきた理論

計算、先端計測、機能創成を統合し、新しい複雑
分子系の機能の予測、解明、創出を行う新しい学
問領域を確立します。例えば、新しい光受容タン
パク質や新奇な超分子の機能を先端計測で観測し、
それを理論的に解析することで機能発現の機構が
理解できれば、それに基づいて戦略的に新たなタ
ンパク質や超分子の機能創出が行えるようになる
と期待できます。また、膜のような柔らかな界面
の性質を新しい計測と理論で解明することによっ
て、界面を利用した新物性創出ができるようにな
ります。物質科学に新しい知的基盤を与えるとと
もに、生物科学や医用工学などの周辺分野に新し
いツールを提供し、さらに物質の階層的理解を深
める新たな物質観を作り出すことを目指します。

【キーワード】
分子系：複数の分子が組合わさったものです。
生体分子：生体を構成する分子で、タンパク質、
核酸、脂質、情報伝達物質などを指します。
準安定状態：反応の途中などに一定時間現れる状
態です。最も安定な状態ではないものを指します。 

【研究期間と研究経費】 
平成 25 年度－29 年度

1,111,000 千円 

柔らかな分子系研究の推進体制


