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キーワード 有機合成化学、ケミカルバイオロジー、創薬化学、分子イメージング、新規反応開発、
抗がん剤、低酸素環境、中性子捕捉療法、リポソーム、光触媒、ケミカルラベリング

教　　授  中村　浩之
准 教 授  岡田　　智
助　　教  三浦　一輝
助　　教  垣内　　亮
特任助教  Shao Yujie

有機合成を基軸とした創薬・
ケミカルバイオロジー研究

　私たちの研究室では、有機合成化学を基盤に、新しいがん治療を目指した創薬研究、ケミカルバイオロジー研究分
野での技術革新を目指して研究を展開しています。中村・岡田研の研究は、金属触媒化学等に立脚した新合成方法論
開拓をはじめ、創薬科学、ケミカルバイオロジーといった境界領域の研究分野、さらに応用展開型研究として中性子
捕捉療法や分子イメージングに展開しており、各研究テーマは共通して有機合成化学によるものづくりから始まって
います。

生物活性物質の新規骨格創出に基づく
創薬化学
　生物活性化合物のコア骨格構造の展開は創薬化学におい
て重要な基盤技術に位置づけられます。私たちは生物活性
化合物の骨格構造を新規にデザイン、有機合成化学的に効
率的に合成し、自ら活性評価・化合物デザインにフィード
バックするというスタイルで研究しております。特に、ホ
ウ素元素の特徴を活かした創薬研究やタンパク質―タンパ
ク質相互作用を標的とした三次元骨格小分子のデザイン、
さらにケミカ
ルバイオロ
ジー的な手法
に よ り、 プ
ローブ分子の
開発や合成し
た化合物の標
的の同定にも
取り組んでお
ります（図 1）。

生体を観察・操作する磁性薬剤の開発

　蛍光イメージングなどの紫外可視光を動作原理とす
る技術は、分子レベルの特異性を有しますが生体広域
への適用には限界があります。一方、生体透過性に優
れるMRIなどの磁場応用技術では、分子レベルの解析
は未だ困難です。私たちは、解析したいターゲットに
応じて磁性や分子認識能が変化する常磁性金属プロー
ブを開発しています（図 3）。磁性プローブと磁場応用
技術を組み合わせることで、従来技術ではトレードオ
フとなる
「分子レ
ベル」と
「生体レ
ベル」の
解析を同
時に達成
すること
を目指し
ます。

中性子捕捉療法のための次世代ホウ素
キャリアの開発
　ホウ素中性子捕捉療法（BNCT）は人体には害の少ない
低エネルギー熱中性子をホウ素薬剤により捕捉させ、熱中
性子とホウ素 10 との反応により、一細胞内の微小環境で
非常に高エネルギーのα 線を発生させてがん細胞を破壊
する新しい低侵襲がん治療法です（図 2）。理想的ながん
治療は、正常組織に障害を与えずに、がん細胞を殺すこと
であり、BNCTにより有効な治療効果を得るにはホウ素薬
剤をがん細胞選択的に運ぶ必要があります。私たちは有機
合成を通じて、
腫瘍組織に選択
的に蓄積する次
世代ホウ素ナノ
キャリアを開発
しています。

光触媒を用いた標的タンパク質ラベル
化法の開発
　阻害剤の標的タンパク質を同定する技術は、作用機序解
明や副作用の原因究明などに重要な技術です。私たちは光
レドックス触媒によるタンパク質ラベル化技術を用いた標
的同定技術の開発を行っています。リガンド連結型光レ
ドックス触媒や光レドックス触媒担持アフィニティービー
ズを用いること
で、従来では検
出・同定が困難
な標的タンパク
質を同定でき
る、新たな標的
同定手法の確立
を目指していま
す（図 4）。

図 3　磁性プローブと MRI による生体分子動態の観察

図 2　BNCT によるがん治療の概念 図 4　光触媒を用いた標的タンパク質選択的ラベル化法

図 1　私たちが開発した生物活性分子
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中村・岡田研究室 http://www.syn.res.titech.ac.jp/



7

分
子
組
織
化
学
領
域

分
子
機
能
化
学
領
域

分
子
先
駆
化
学
領
域

分
子
生
命
化
学
領
域

分
子
創
成
化
学
領
域

キーワード 超分子化学、錯体化学、合成化学、ナノ空間化学、トポロジー化学、
　　　　　　　水、分子カプセル／チューブ／リング、芳香環、ペプチド、センサー

教　　授  吉沢　道人
准 教 授  澤田　知久
助　　教  田中　裕也
助　　教  Catti Lorenzo

自己組織化を利用した
“便利なナノ道具” の開発

　私達の研究室では超分子化学を基盤に、合理設計した芳香環パーツやペプチドパーツの自己組織化を利用して、前
例のない「空間機能」や「高次構造」を持つ “便利なナノ道具” を開発しています。生体内では、水中、温和な条件下で、
高選択な分子識別や高効率な分子変換が達成されています。この優れた生体機能は、タンパク質の自己組織化によっ
て形成した “生体ナノ空間” で実現しています。私達は、生体システムを凌駕する人工的な「ナノ空間」を作製・活用
することで、合成化学や材料化学、物性化学、生化学などの幅広い研究分野の新展開を目指しています。

ナノ空間のデザイン・構築

　私達の研究室では、複数の芳香環パネルやペプチド鎖に
囲まれたナノ空間を有する新規な 2次元・3次元構造体の
自在構築を目指しています。その戦略として、単純で合成
容易な分子パーツを設計し、これらを異なる結合や相互作
用で自己組織化することで、前例のない「芳香環ナノ空間」
や「高次ペプチド構造」を有する化合物の作製を達成して
います。

生体分子の捕捉・センシング

　効果的な相互作用により、芳香環ナノ空間内では生体分
子の選択的な捕捉やセンシングが可能です。実際に、私達
のナノ空間を活用することで、水中・室温で天然糖の混合
物からスクロースを 100%の選択性で捕捉できました。ま
た、代表的な男性ホルモンのテストステロンの識別とその
高感度な蛍光検出に成功しました。複雑な生体分子の “高
性能センシング”が期待できます。

物性・反応性のコントロール

　芳香環ナノ空間内では、通常の溶液や固体状態と異なる
分子物性が発現しています。例えば、高反応性のラジカル
開始剤をナノ空間に内包することで、顕著な安定化が観測
されました。また、色素分子のペア内包や混合により、化
学修飾を必要としない蛍光色制御に成功しています。さら
に、水溶性カプセル触媒で、高効率な酸化反応が進行しま
した。水を媒体とした環境調和型の合成や触媒反応の開発
を目指しています。

不斉認識・不斉反応

　ペプチドパーツと金属イオンで囲まれたナノ空間は、天
然の酵素ポケットと同じく、不斉認識や不斉反応のポテン
シャルを秘めています。これまでに生体分子であるオリゴ
糖の集積や不安定なヘミアセタール化合物の捕捉を実現し
ています。これらの例では、いずれも不斉認識・誘起が観
測されています。本手法で構築されるナノ空間の機能化が
進めば、容易に化学合成できる人工酵素の実現につながり
ます。

吉沢・澤田研究室 https://www.nanotools.cls.iir.isct.ac.jp
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http://fuku.res.titech.ac.jp/福島・庄子研究室
教　　授  福島　孝典
准 教 授  庄子　良晃
助　　教  福井　智也
助　　教  竹原　陵介

キーワード  π電子系分子・超分子・高分子・錯体・元素化学、自己集合、ナノカーボン

先進的な分野融合型分子科学による機能性
有機・高分子マテリアルの創製

　様々な物性を有する分子群の創製と、分子自己組織化の精密制御を通じて、有機・高分子からなる物質、いわゆる「ソ
フトマテリアル」の革新的機能を開拓しています。光吸収・発光特性、伝導性、酸化還元特性、磁性などに富む π 電
子系分子群をモチーフに、立体構造、電子構造、適切な元素・官能基の導入などを戦略的に考え、機能創製に向け合
目的的に分子をデザインします。合成した分子は、「自発的な組織化」や「ナノスケールの足場」などを利用して空間
特異的に集積化し、巨視的にも分子配列が制御された物質を創出します。これらの研究により、ソフトマテリアルの
新機能発掘や新学理構築を目指しています。

分子自己組織化による電子・光機能性
ソフトマテリアル
　我々の研究室では、様々な物性を有する分子群の創製と、
分子の精密集積化を可能にする手法の開拓を通じて、有機・
高分子からなる「ソフトマテリアル」の革新的な機能を探
求しています。例えば、グラファイトの部分構造を有する
分子の組織化により、世界初の電子・光電子機能を有する
分子性ナノチューブや、極めてユニークな三次元液晶構造
体を見出しています。これら一連の研究成果は、当該分野
におけるマイルストーンとして世界的に認識されていま
す。最近では、様々な機能団を二次元的に精密集積化させ
ることが可能な分子モチーフを開発し、その集合化により
大面積・高秩序な有機薄膜を作製することに成功しました。
この薄膜を組み込むことで、フレキシブル有機トランジス
タ素子の大幅な高性能化が可能なことも見出しています。
また我々は、イオン性液体とカーボンナノチューブを混ぜ
合わせるとゲル化し、伸縮性の導電体となることを発見し
ました。現在、このゲルは人工筋肉や伸縮性有機エレクト
ロニクスという新分野で応用されています。その他にも、
これまでにない構造形態や集合化挙動を示す新規液晶材料
の開発に取り組んでいます。

典型元素や遷移金属の特性を活かした
新構造・新機能・新反応の探求
　我々は、物質を構成する基本要素である化学結合にも焦
点をおき、前例のないユニークな化学種を開拓しています。
例えば、独自の反応設計戦略により、化学結合の手を二本
しか持たないホウ素カチオンの合成に成功しました。この
「超ルイス酸性」のホウ素カチオンは、通常は不活性な二
酸化炭素さえ穏和な反応条件で活性化するという驚くべき
反応性を示します。いわば、最強のルイス酸化合物へ向け
た挑戦です。また、典型元素特有の反応性を活かし、容易
に入手可能な原料から、複雑なπ電子系をワンポットで構
築可能な新物質変換反応を開発しています。さらに、室温
リン光や多色発光など、興味深い発光挙動を示す有機典型
元素化合物を見出しています。
　最近では、金属錯体を基盤とした物質開発にも取り組ん
でいます。独自の方法論により、金属イオンや金属錯体を
それぞれの単独では形成されない構造へと集積化し、それ
により実現される新たな機能を探求しています。

有機物質における熱輸送の学理探求

　最近では、有機物質の熱輸送特性に焦点を当てた研究
にも注力しています。近年、エレクトロニクスの微細化
が進み、ナノスケールにおける高度な熱制御を可能にす
る熱マネージメント材料の重要性が高まっています。設
計自由度の高い有機材料は熱マネージメント材料の有力
候補ですが、無機材料の場合とは対照的に、ナノスケー
ルにおける有機物質の熱輸送現象の理解は大きく立ち遅
れています。我々は、構造明確な分子集合体を用いた構
造 –熱輸送特性の相関を精密に検討することで、これま
で未解明であった有機物質における化学結合・官能基・
ダイナミクス・配向などの構造特性と熱輸送特性の相関
を明らかにすることを目指しています。
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教　　授  西山　伸宏
准 教 授  三浦　　裕
助　　教  本田　雄士
助　　教  六車　共平

高分子ナノテクノロジーを基盤とする
革新的診断・治療システムの研究開発

　当研究室では、医療分野への応用を指向した機能性高分子材料の開発とその革新的診断・治療システムへの展開に
関する研究を行っています。精密合成高分子材料をプラットフォームとして、標的指向性機能や環境応答機能といっ
た任意の機能を位置選択的に創り込むことによって、生体内で高度な機能を狙いどおりに発現させることができる理
想的な医薬品（ナノメディシン）を創出することができます。また、核酸医薬の細胞内デリバリー、生体内ミクロ環
境の高感度イメージング、光・超音波・熱中性子線の照射による超低侵襲治療のためのナノマシンの開発を行ってい
ます。

精密合成高分子をプラットフォームと
したナノメディシンの創製
　分子生物学、細胞生物学及びその他関連分野とバイオテ
クノロジーの飛躍的な進歩により、タンパク質、ペプチド、
核酸などの様々な生体機能性分子や化合物が見出され、そ
れらの医療分野への応用が期待されています。しかしなが
ら、これらの分子は、単独では、生体内で狙った機能・効
果を得ることは困難であり、ときには副作用の発現が大き
な問題となります。また、優れた機能・効果を得るために、
複数の分子を化学的に結合する試みがなされていますが、
多くの場合、それぞれの機能が損なわれ、十分な効果を発
揮することができません。当研究室では、リビング重合に
よって分子量、組成、官能基の位置を精密に制御した高分
子材料をプラットフォームとして、上述の生体機能性分子
や標的指向性機能や環境応答機能といった任意の機能を位
置選択的に創り込むことによって、生体内で高度な機能を
狙いどおりに発現させることができる理想的な薬剤（ナノ
メディシン）の開発を目指しています。

西山・三浦研究室 http://www.bmw.res.titech.ac.jp/

キーワード  機能性高分子、DDS、ナノメディシン、バイオマテリアル

新規機能性ポリマーの設計とナノマシン
への応用
　スマートライフケア社会の実現のためには、より高度な
機能を具備したナノマシンの開発が必要となります。例え
ば、がん細胞への効率的な薬物送達を実現するために、血
中では生体分子との相互作用を回避する一方で、がん組織
の特異的な環境を認識し、がん細胞と積極的に相互作用す
るスマートシェル（下図）の開発などに成功しています。
当研究室では、このような新規機能性ポリマーの設計に基
づき、あらゆる臓器・組織に到達できる機能、細胞内のオ
ルガネラ特異的に薬理効果を発現させる機能、イメージン
グによって可視化できる機能、外部からの物理エネルギー
の照射によって機能発現を誘導できる機能などをナノマシ
ンに付与し、革新的な診断・治療システムを創出すること
を目指しています。

　当研究室では、高分子合成から生物評価までのすべてを
行うことができる実験環境・設備を整えており、企業との
共同研究も活発に行っています。詳しくはHPをご覧下さい。
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教　　授  宍戸　　厚
准 教 授  久保　祥一
助　　教  久野　恭平
助　　教  相沢　美帆

光分子配向技術の開発と
ソフトメカニクスの開拓

　省エネルギープロセス型で生体に優しいフレキシブルな材料が、安全安心な社会を支える次世代材料として注目さ
れています。宍戸・久保研究室では、高機能な高分子材料の創製を目指して、分子設計・物性評価からフィルム・デ
バイスの作製まで基礎と応用の両面にわたり幅広く研究を行っています。機能発現の要である分子配向については、
光を動かす新たな分子配向法を開拓するとともに、高分子材料設計における鍵となるソフトメカニクスを探求し、既
存の常識を打ち破る次世代材料を提案します。その応用は、偏光変換素子・ホログラム・ディスプレイなどのフォト
ニクス材料から力学設計を基盤としたフレキシブルデバイス・医療材料まで多岐にわたります。

新しい分子配向プロセスの開発

　機能性フィルム創製には、液晶をはじめとする機能分子
の精緻な配向が重要です。ナノスケールの分子を巨視的に
配向することにより、光学、力学特性などが向上します。
しかしながら、既存の実用的な分子配向法は、延伸やラビ
ングなどごくわずかです。わたしたちは、光を動かしなが
ら重合することで、簡単に分子配向を誘起することに成功
しました。今後、様々な分子を光で自在に配向することに
より、新たな光・力学機能の発現が期待できます。

フレキシブル材料の力学解析

　柔軟な高分子材料はフレキシブルディスプレイや医療材
料への応用が期待されています。特に、高分子材料の湾曲
を理解することは、フレキシブルデバイスの設計において
極めて重要です。しかしながら、簡便な解析法の不在によ
り、勘と経験に基づく定性的な評価が主流となっています。
わたしたちは、湾曲に伴うひずみを簡便かつ高精度に解析
できる手法を開発し、次世代フレキシブル材料に資する高
機能材料の創製を行っています。

異方性ナノハイブリッド材料の創製

　金属や半導体などのナノロッドやナノワイヤーは、バル
ク状態とは異なる異方的機能を発現するナノ材料です。わ
たしたちは、組織化能を有する液晶物質との密接な接合に
よるナノ材料の配向制御を見出してきました。ソフトマテ
リアルの分子配向制御に基づく異方性ナノハイブリッド材
料の創製、および多彩な機能材料への展開を行っています。
さらに、リソグラフィ技術とソフトマテリアルの融合によ
る新規ナノ構造形成と機能材料創製を目指します。

色素ドープ液晶を利用した調光材料の創製

　レーザー光源や自動車のヘッドライトの高強度化を受け
て、眩しい光を弱める材料が求められています。しかしな
がら、一般的な光機能材料においては、光応答は入射光の
強度に依存しません。強い光だけを弱めるためには、新た
な分子材料設計が必要になります。わたしたちは、色素を
液晶に少量ドープし、強い光にだけ分子配向変化を誘起で
きる材料を開発しています。今後、スマートウィンドウや
調光サングラスへの応用が期待できます。

宍戸・久保研究室 http://www.polymer.res.titech.ac.jp/

キーワード  高分子、光、液晶、分子配向、ソフトマテリアル、フィルム、微粒子
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キーワード  錯体化学、超分子化学、金属ナノ粒子、金属酸化物、クラスター

教　　授  山元　公寿
准 教 授  今岡　享稔
助　　教  森合　達也
助　　教  吉田　将隆
特任助教  鄒　　　泉

山元・今岡研究室
精密無機化学を基盤とする金属
─有機ハイブリッドナノ材料創出

　有機・錯体分子が形作る精密な超分子構造を活用して、遷移金属から貴金属までも含む全元素を原子レベルで自在
に精密ナノ構造体として組み上げる新概念の確立を目指しています。従来の無機合成化学の常識を覆す全く新しいア
プローチで、分子設計と精密合成に基づき未知の新物質を次々と生み出しており、さらには環境、 生体機能、エネルギー
科学などに貢献する革新的な機能を持つ次世代ナノ材料の創製に挑戦しています。
　当研究室では、科学技術創成研究院にハイブリッドマテリアルユニットを創設して、科学技術振興機構 （JST） の
ERATO プロジェクトを推進しています。

金属の自在集積と精密金属ナノ材料の創製

　超分子化学や錯体化学、高分子化学を駆使することで金
属原子の個数と位置を決定しながら精密かつ自在に金属を
飾り付けできるメタロデンドリマーの創製が実現されまし
た。この我々独自の技術を金属精密集積基盤として活用し、
従来のサイズ分布を持ったナノ粒子とは全く異なる、原子
レベルの精密さを有するサブナノメートルオーダーの金
属、半導体、酸化物、多元素合金を含む新しいクラスター
化合物の創出を展開しています。
　最近では、燃料電池触媒への応用例として、12個の白
金原子からなるサブナノクラスターの精密合成に成功、従
来の白金ナノ粒子触媒（粒径 3 nm）を大きく上回る酸素
還元触媒能を見出しています。また、基板表面で世界最小
の酸化チタンサブナノドット作成に成功し、量子サイズ効
果を世界で初めて観測しました。

エレクトロニクスデバイスへの展開

　デンドリマー錯体（メタロデンドリマー）を有機薄膜デ
バイスとして有機 EL 素子及び色素増感太陽電池に組み込
むことによって高輝度発光と高エネルギー変換効率を達成
しました。これはデンドリマーを利用した有機太陽電池の
初めての例です。
　分子内のポテンシャルを自在にプログラミングできる特

徴を活かし、電子をより多く、より遠くに、正確に移動さ
せることが出来る新材料の開発を行っています。この基盤
原理の確立により、エネルギー変換デバイスのみならず、
メモリー素子やスピントロニクス素子などへの展開が考え
られます。

バイオミメティック機能創発

　タンパクは主に単結合からなる柔らかい分子に見えます
が、αヘリックス、βシートなど折りたたみ形成によって
一部がバネのように強固になり、化学刺激が増幅・伝達さ
れる巧みな協同機能が発現します。この高度な分子内連携
は従来の高分子材料では実現不可能でしたが、硬い（適度
な可動性も併せ持つ）分子骨格のデンドリマーで初めて実
現され、分子形状認識などに利用することが可能になりま
した。
　また、デンドリマーをナノカプセルと見立て、鉄貯蔵タ
ンパクであるフェリチン類似の、鉄イオンの個数を決めて
内包／放出を精密に制御することにも成功しています。こ
れをさらに拡張することで 100%合成分子による人工酵素
の創製を目指しています。新しい生体模倣材料として、触
媒・分子センサー・薬剤運搬材料（DDS）などへの応用が
期待されます。

https://www.inorg.res.titech.ac.jp
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キーワード  水電解、燃料電池、病気診断膜、水処理膜、インフォマティックス

地球環境と持続的発展可能社会のための
高機能化学システムの構築

水電解・燃料電池材料および
システムの設計・開発
　2050年までに世界全体の CO2排出量を実質ゼロにしな
ければならず、よって再生可能エネルギーを大幅に利用
した社会となります。気象条件に左右される再生可能エ
ネルギーを大規模に使うため、水素キャリアなどを利用
する高度なエネルギー変換技術が必要となります。具体
的には、水の電気分解（水電解）によって再生可能エネ
ルギーを水素に変換し、貯蔵・輸送し、必要な場所・時
間に燃料電池により電気を供給する技術が必要です。本
研究室は新しい電解質膜や電気化学触媒を開発し、次世
代の水電解および燃料電池の設計開発を進めています。
　水電解や燃料電池の電解質膜として、本研究室では世
界で初めて多孔膜細孔中に電解質ポリマーを充填した細
孔フィリング膜を生み出しました。今では、殆どの燃料
電池自動車には、この細孔フィリング型の電解質膜が使
用されています。またアルカリ中でのアニオン交換膜の
分解機構の解明から、分解しないアニオン交換膜を開発
し、純水の供給で高い耐久性があるアニオン交換膜型水
電解に世界で初めて成功しました。
　また水電解および燃料電池の電極に用いる触媒として
カーボンを使用しないナノ粒子連結触媒を開発し、市販
の触媒と比べて約 10倍の高い活性を発現させました。

さらに貴金属触媒を超える活性を示す安価な卑金属触媒
の開発に成功しています。

　エネルギー問題、医療費問題、水不足などの 2050 年に深刻となる世界的な課題解決のため、膜や触媒、電池など、
新規機能材料・デバイスの設計開発を行っています。分子からデバイス、社会および地球までを繋げて考える材料機
能のシステム設計というアプローチを身につけながら研究を進め、エネルギーからバイオ用途まで幅広い研究課題に
挑戦しています。試行錯誤的に材料開発を行うのではなく、実験にインフォマティクス、シミュレーション、モデリ
ングなどの情報工学や計算技術を組み合わせ、未来社会に必要となる技術、そのためのデバイス、その性能を実現す
るための材料および分子を短期間に合理的に設計するアプローチをとっています。

https://zairyosys.cls.iir.titech.ac.jp山口・黒木研究室

医療問題や水不足問題を解決する
機能膜の開発
　2050年にはアフリカ諸国を除く世界中で後期高齢化問
題が顕在化し、医療インフラの問題や感染症の拡大も含
め、安全で簡便な医療診断が必要となります。本研究室
では、特定の標的分子だけに応答して膜細孔が開閉する
膜を利用した優れた病気診断膜センサーを開発し、短時
間で高感度に様々な病気を検知できる診断技術に展開し
ようとしています。さらに 2050年のもう一つの問題とし
て水不足が挙げられます。水処理に使われる分離膜の問
題は、膜細孔の目詰まりであるファウリングです。本研
究室では長さと本数を精密に制御したアンチファウリン
グ機能を有するポリマーブラシで膜細孔表面を覆う技術
を開発しています。

材料の効率設計のための計算技術の活用

　我々は実験だけでなく、インフォマティックス、材料
シミュレーション、モデリングなどの計算技術を活用す
ることで、上記の材料開発の高速化と合目的的な設計に
より、明るい未来社会の創造を目指しています。

教　　授  山口　猛央
准 教 授  黒木　秀記
特任准教授  宮西　将史
助　　教  奥山　浩人
特任助教  Narayanaru Sreekanth
特任助教  Chitra Sudheer Aparna
特任助教  Yang Yue
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  キーワード  代謝制御、光合成、レドックス制御、シグナル伝達、階層性、細胞共生、
　　　　　　　バイオマス生産、細胞外多糖、栄養飢餓応答

細胞システムの理解から　そのデザインへ 教　　授  田中　　寛
准 教 授  吉田　啓亮
助　　教  前田　海成
助　　教  大坂　夏木

　地球上には無限とも思える生物多様性がありますが、それら生物の全ては細胞から成り、細胞は生命活動の基本単
位といえます。本研究室では変化に富んだ環境の中で生物が生きる仕組みに細胞レベルで注目し、原核細胞であるバ
クテリアから酵母、微細藻類、高等植物まで、細胞システムの根本的な成り立ちをその進化も含めて理解する研究を
進めています。更にこのような基礎研究に基づいて、藻類を用いたバイオマス生産など、生物の生産能力を引き出す
ための応用研究も推進しています。

細胞の生きる様を細胞の進化・共生から
読み解く
　今から 38 億年前には、既に地球上には生命が誕生して
いたと考えられています。この当時の生命は細胞核をも
たない「原核生物」であったと推定されますが、それが
どのようなもので、現在のバクテリアやアーケアとどの
ような関係にあるのか確かなことは判りません。更にそ
こから長い時間を経て、細胞核をもつ真核細胞が生まれ
たのが十数億年前。この際、アーケアとバクテリアの間
での「細胞共生」が大きな進化を引き起こしたと考えら
れています。ミトコンドリアや葉緑体は内部共生したバ
クテリアの末裔であり、真核細胞の進化は細胞共生の歴
史に他なりません。私たちは、細胞を深く理解し、さら
に利用するためには、まず細胞の基本である原核細胞を
研究して細胞制御の枠組みを知ること。そして、それら
の共生体として真核細胞を解き明かすことが必要と考え
ています。
　このような視点から、私達は原核細胞の代表である大
腸菌、シアノバクテリアのような原核細胞（バクテリア）
の細胞調節機構について研究しています。さらに、酵母や、
極めて原始的な真核細胞である微細藻類シゾン（Cyanidi-
oschyzon merolae）を研究することで、細胞共生を可能と
した分子メカニズムや、真核細胞を成り立たせる根本的
な枠組みを解き明かそうと考えています。

マルチスケールで解く
植物光合成の機能制御と環境応答
　光合成は、無尽蔵の太陽の光エネルギーを化学エネル
ギーへと変換することで、地球上のすべての生命活動を根
底から支える壮大な反応です。固着生活を営む植物が、絶
えず変動する光環境で効率的に光合成を行うためには、光
合成の場である葉緑体の生理機能を状況に応じて柔軟に調
節することが必要です。植物はどのようにそれを達成して
いるのでしょうか。その解明は、現代の植物科学の中心的
課題であると同時に、農作物のバイオマス生産性強化と
いった応用研究への展開のためにも重要な課題となってい
ます。私達は、このような光合成の機能制御と環境応答の
メカニズム解明に向け、分子レベルから個体レベルにまた
がる多角的なアプローチを駆使して研究しています。

http://biores.planet.bindcloud.jp田中・吉田研究室
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キーワード  タンパク質工学、ケミカルバイオロジー、バイオセンシング、バイオイメージング

准 教 授  北口　哲也
助　　教  安田　貴信

タンパク質工学とケミカルバイオロジーに
よる新規バイオセンサー分子と測定法の創出

　生命の主体であるタンパク質には、人工的に模倣しがたい高い機能（分子認識能や触媒能など）を持つものが数多
くあります。しかしながら、天然タンパク質は応用の観点から必ずしも最適な機能を持つとは限りません。タンパク
質工学の醍醐味はこれらの機能を革新させたり、さまざまな機能を融合したりすることにあります。合目的デザイン
と分子進化的技術、さらにケミカルバイオロジー的技術を用いた、新規タンパク質の創製にチャレンジしています。
これらの技術を駆使することで、自然選択では達成するのが困難であった機能をもったタンパク質を創製できると期
待しています。2022 年 12 月にご逝去された上田宏教授の技術と統合することで、さらなる飛躍を目指します。
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https://kitaguchi.jimdofree.com/

抗体を用いた新規検出素子・測定法の開発

　我々の身体の免疫系で大きな役割を果たす抗体タンパク
質は、これに抗原が結合することで顕著に安定化すること
を見出し、これを原理とする、 特に環境汚染物質などの小
分子をより高感度かつ容易に測定可能な免疫診断法（オー
プンサンドイッチ法、OS 法）を世界に先駆け提案して
います。また最近、抗体の部位特異的修飾法やペプチド工
学との融合により「抗原結合により光る」蛍光標識抗体 
Quenchbody （Q-body）の開発に成功し、それらの生命現
象解明への応用にも力を入れています。

人工酵素・人工細胞を用いた新規検出
法の開発
　各種酵素を構造的あるいは機能的に分割して不活性化
し、それらを結合部位を介して近接・活性化させることで、
タンパク質や人工細胞、さらに酵母細胞のセンサー化に成
功しています。これにより、各種有害物質の簡便かつ高感
度な検出系構築を試みています。

バイオイメージングに適用可能なセン
サーの開発
　蛍光分子を化学修飾したバイオセンサーだけでなく、バ
イオセンサーのすべてがタンパク質でできている遺伝子
コード型センサーも開発しています。蛍光を発するドメイ
ンとしてクラゲやサンゴ由来の蛍光タンパク質を、分子を
認識するドメインとして酵素や受容体の結合ドメインを、
それぞれ巧みに融合させ構築します。この遺伝子コード型
バイオセンサーは、生きている細胞や動物個体への導入が
容易です。したがって、光学顕微鏡を用いたバイオイメー
ジングに適しており、さまざまな生理現象と細胞内情報伝
達の機能相関をダイナミックに可視化できます。さらに、
分子認識ドメインとして抗体
を利用した Flashbodyの開発
にも成功しています。多色の
蛍光タンパク質と組み合わ
せ、分子認識の多様性が飛躍
的に向上したマルチカラーセ
ンサーの開発を進めていま
す。

　さらに市販の抗体と混ぜるだけでそれを Q-body化可能
なタンパク質 Q-probeの開発にも成功し、感染症対策や高
性能な医薬開発につながる、 高親和性抗体取得法をはじめ
とする各種関連技術の開発も行っています。

VH VL

Trp

Trp
Trp

Trp Trp

Quenchbody

北口研究室
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  キーワード  計算化学、機械学習、電気化学、表面界面科学、イオニクス、蓄電池、触媒

次世代電池・触媒材料のデザインと学理を 
開拓する先駆的計算・データ化学研究

教　　授  館山　佳尚
准 教 授  安藤　康伸
助　　教  佐々木遼馬
助　　教  中嶋　　武
特任助教  Luong Huu Duc

　エネルギー・環境問題の解決に向けた物質・材料分野の重要課題（電池や触媒の開発など）を対象に、“先駆的な”
計算化学（第一原理計算・分子動力学・速度論）やデータ化学（機械学習）手法を開発・活用して、その微視的メカ
ニズムの解明、有望材料デザイン、そして材料物理・化学分野の学理の発展を目指した研究を行っています。特に実
験家と連携した次世代蓄電池・触媒材料のデザインや、その根幹となる電気化学、界面科学、イオニクス理論の最先
端に現在注力しています。またスーパーコンピュータ「富岳」などを用いたハイパフォーマンスコンピューティング

（HPC）によるこれまでにない新しい材料化学の展開も進めています。

蓄電池・触媒の計算・データ化学研究

　蓄電池と電極触媒は、正極・負極・電解質で構成され、イ
オン輸送や界面電気化学反応がその機能や劣化に大きな影響
を及ぼすという共通点を持ちます。つまりイオン輸送と界面
現象を極めれば、様々なエネルギー変換・貯蔵技術の理解と
開発に貢献することができます。当研究室では、スーパーコ
ンピュータ「富岳」等を用いた先駆的な計算・データ化学手
法の開発・活用によって、電池・触媒の微視的メカニズム解
明を進め、新概念の提案に取り組んでいます。

高精度高効率イオン伝導度計算手法の開発

　全固体電池では高イオン伝導度固体電解質が必要とされ、現
在様々な材料探索が行われています。そのイオン伝導ではイオ
ン同士の相関による協奏的な運動が支配的なのですが、それを
扱える計算手法が立ち遅れている状況でした。そこで当研究室
では、仮想的な外場を取り込んだ非平衡分子動力学（MD）手
法の開発を行いました。その結果、従来手法よりも高効率高精
度でイオン伝導度を再現するとともに、伝導経路やイオン相関
などの微視的情報も明らかにすることができました。

https://www.cd-mach.cls.iir.titech.ac.jp館山・安藤研究室

図 2　化学色電荷非平衡 MD（CCD-NEMD）手法の概略図 
（R. Sasaki et al. , npj Comput. Mater. 9, 48（2023）. より）

Na イオン電池の負極高容量化の理論的
機構解明
　蓄電池が大量に必要となるカーボンニュートラル社会では、
資源制約がフリーなイオンを用いた蓄電池も必要となります。
その筆頭が Naイオン電池ですが、正極・負極の容量がまだ不
十分という課題がありました。しかし、最近急激な高容量化が
実現しつつあり、なぜ容量が急激に増加したのか？が新たな疑
問となってきました。そこで当研究室ではその疑問に対して第
一原理計算解析を行った所、通常Naイオンはグラファイト（炭
素）層間では安定ではないにも関わらず炭素マイクロポアでは
Naイオン 4層までは問題なく入ることを新たに実証しました。

第一原理計算レベルの高効率固固界面
構造探索手法の開発
　次世代蓄電池の有力候補である全固体電池は、電極－電解質
界面を筆頭に様々な固固界面で構成され、それが機能と劣化に
大きな影響を与える一方、その詳細はわかっていませんでした。
そこで、当研究室ではまず界面イオン構造特定の困難を解消す
べく機械学習を用いた新たな固固界面構造探索手法を開発しま
した。これにより様々な電極－電解質界面における電子移動・
イオン移動の微視的メカニズム解明が大きく進展しました。

図 1　Na イオン電池のハードカーボン負極の容量増加（左）と計算による
マイクロポア内の Na 多重層の安定化の証明（Y. Youn et al. , npj Comput. 
Mater, 7, 48（2021）. より）

図 3　固固界面高効率構造探索手法─ヘテロ界面 CALYPSO 法─の概略図
（B. Gao et al. , Chem. Mater. 32, 85（2020）. より）
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キーワード  ケミカルバイオロジー、有機化学、光化学、蛍光イメージング、ラマンイメージング、
　　　　　　　光増感剤、ケージド化合物、バイオメディカルイメージング

生命科学を切り拓く
革新的バイオイメージングプローブの開発

教　　授  神谷　真子
准 教 授  淺沼　大祐
助　　教  藤岡　礼任
助　　教  河谷　　稔
特任助教  藤後　貴也

　生きた生物試料における生体分子の動態や機能をリアルタイムに観測するための手法として、光機能性化学プロー
ブを用いたバイオイメージング法が活用されています。私たちの研究室では、精緻な分子設計により、新たな機能を
有するオリジナル化学プローブ（蛍光プローブ、ラマンプローブ、光増感剤など）を開発し、従来法を凌駕する性能
でのバイオイメージングの達成を目指しています。具体的には、病態を可視化する蛍光プローブ、多重検出を実現す
るラマンプローブ、超解像イメージングプローブなど、有機合成を基盤としたケミカルバイオロジー研究を展開して
います。

がんを診る

　現在、日本人の 2人に 1人ががんに罹患するとされてお
り、その新たな診断法・治療法の開発に期待が高まってい
ます。私たちはこれまでに、がんで亢進している酵素と反
応して初めて蛍光を発する蛍光プローブ群を開発し、がん
を迅速かつ高感度に検出する術中診断技術の開発を進めて
きました。さらに、がん細胞の 1細胞検出を実現するべく、
独自の分子設計を考案し、細胞滞留性を劇的に改善した蛍
光プローブの開発に成功しました。現在、これらの分子の
更なる高機能化に取り組んでおり、がん細胞を初めとする
病態細胞の 1細胞検出や治療を可能とする新たな可視化・
操作技術の実現を目指した研究に取り組んでいます。

多数の分子を同時に視る

　生体は、多種多様な分子が各々の役割を果たすことで機
能しているため、生命現象を包括的に理解するためには、
複数の分子を同時に観察し、それらの局在や機能がどのよ
うに関連しているかを調べる必要があります。近年、ラマ
ン顕微法が、生きた細胞における多数の分子を同時検出す
る手法として注目を集めていますが、既存のラマンプロー
ブの多くは常に同じ信号強度と波数を示すものでした。そ
こで私たちは、分子の吸収波長が励起光の波長に近づくに
従い指数関数的にラマン散乱強度が上昇する「共鳴ラマン
効果」を活用することで、ラマン信号を精密に制御する分
子設計法を確立しました。さらに確立した分子設計法に基
づき、酵素と反応してラマン信号が増強するプローブや光
照射に応答してラマン信号がスイッチングするプローブな
ど新規機能性ラマンプローブを複数開発し、生きた生物試
料における複数酵素活性の同時検出、超解像ラマンイメー
ジングを達成してきました。現在、ラマンプローブのさら
なる構造展開・拡張、新たなラマン信号制御原理の確立に
取り組んでおり、ラマンイメージングの多重検出能を最大
限に活用した革新的バイオイメージング法の確立を目指し
ています。微細構造を観る

　超解像蛍光イメージング法は、通常の光学顕微鏡の回折
限界を突破した分解能
での観察を可能とする
画期的な技術です。私
たちはこれまでに、化
学平衡に基づく蛍光変
化を光明滅原理として
用いることで、自発的
な光明滅を繰り返す蛍
光プローブを開発し、
穏和な条件でのライブ

https://sites.google.com/view/kamiyalab神谷・淺沼研究室

セル超解像イメージングを達成してきました。本手法
に基づきさらなる機能化が達成されれば、細胞内構造
の詳細を理解するための革新的な技術になると期待さ
れます。



17

分
子
組
織
化
学
領
域

分
子
機
能
化
学
領
域

分
子
先
駆
化
学
領
域

分
子
生
命
化
学
領
域

分
子
創
成
化
学
領
域

キーワード   情報生命物理学、分子コンピューティング、DNA ナノテクノロジー、 
分子ロボティクス、生物物理学、非線形非平衡科学

分子コンピューティングによる
化学的人工知能と人工生命システムの実現

教　　授  瀧ノ上正浩
助　　教  Archer Richard
特任助教  鵜殿　寛岳
特任助教  丸山　智也

　スマート材料や人工知能などの物質・情報技術が飛躍的に進歩した現代において、生命システムに着想を得た知能
物質システムに関する先駆的科学技術への期待が高まっています。私たちの研究室では、物理学、情報科学、化学、
生命科学、工学を融合し、自律的に動き知的に情報を処理する知的物質システムの実現を目指しています。非平衡系
の分子の自己組織化をプログラミングする分子コンピューティングや人工細胞工学などを発展させ、医薬・環境・新
型 AI デバイスなどへの応用も目指します。

化学的人工知能のための
分子コンピューティング
　生命システムは、最適な状況を見つけ出したり、複雑な
パターンを自ら作り出したりします。これらの現象は、生
命が自律的に情報を処理し、化学反応を使ってある種の「計
算」を行っていると捉えることができます。ここでは、
DNAなどの生体分子や液体といった「物質」そのものを
使い、ナノスケールで計算を実現する「分子コンピューティ
ング」や「分子プログラミング」といった新しい計算原理
を探求しています。物質
と情報を融合した新しい
生物物理学を開拓しま
す。分子コンピュータは、
物理や化学の法則に基づ
いて分子を直接操作し計
算を行うため、将来的に
は医療や環境問題の解決
など、幅広い分野への応
用が期待されています。

人工知能やロボットを使った
自律的な物質・生命科学
　近年、人工知能（AI）技術を活用した、分子実験を自動
で行うための実験アルゴリズムやロボットシステムが注目
されています。DNAのような生体高分子は、その配列自
体が情報としての意味を持つため、情報技術との相性が良
く、AI による自
動化といった新し
い実験スタイルに
非常に適していま
す。この研究では、
こうした AI技術
などをさらに発展
させ、分子コン
ピュータや人工細
胞を自律的に生成
する技術の開発を
目指しています。

知的なソフトマターの物理・化学

　エネルギーや物質、情報が絶えず出入りする「非平衡開
放系」で、情報を持つ「やわらかい物質（ソフトマター）」
が、まるで生き物のように自ら秩序だった構造やパターン
を作り出す「自己秩序化」という現象を探求しています。
具体的には、電場・光等による非平衡場のエネルギーや、
化学反応による分子の自由エネルギーの変換によって、計
算、記憶、自律的な
運動、集団での連携
といった知的な機能
を持つ「アクティブ
マター」を創り出し、
その物理的な仕組み
を解明します。これ
らの知見を、マイク
ロマシンやソフトロ
ボットにも応用して
いきます。

適応・進化する人工細胞の
合成生物学と医薬・環境応用
　生命が、非生命の物質からどのように作られ、知性を持
つようになったのか。これは科学における大きな謎の一つ
です。この根源的な問いに迫るため、私たちは「人工細胞」
や、環境に適応し進化する能力を持つ「人工生命システム」
を実際に創り出す、合成生物学の研究を進めています。
DNA、RNA、タンパク質、脂質等を用いて、脂質膜小胞
型やコアセルベート
型（液－液相分離型）
の人工細胞を構築し
ています。さらに、
自律的に働く免疫細
胞のような細胞型分
子ロボットなどの構
築を通して、医薬・
環境応用も目指して
います。

https://takinoue-lab.jp瀧ノ上研究室


