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研究の概要 
 本研究領域では，外部エネルギーを受け取ることで機械的な構造変化を起こし，これを利用し
て別の形のエネルギーへと変換する分子装置を，「発動分子（molecular engine）」と名付け，こ
れを構築するための基礎学理を築くことを目的とする。このため，これまで異分野として独自に
活動してきた合成化学，分子生物学，生物物理学，ソフトマター物理学，計測科学の専門家が連
携して叡智を結集することで，ナノスケールの分子素子を組み上げ，さらにそれらをミクロスケ
ールに組織化することにより，超高効率エネルギー変換システムの構築を目指す。 
 本領域では石油化学由来の化成品を原料とする完全合成によるアプローチと生物由来の天然
物を徹底的に改変するアプローチ，また，それぞれを融合するアプローチを駆使し，一分子の精
密設計とそれらの階層化を通して，化学結合エネルギー，電気的エネルギー，力学的エネルギー，
光エネルギー等の様々なエネルギーを，適切な形の他のエネルギーに高効率で変換する，エネル
ギー変換分子システムの構築を目指す。同時に，これまで生体分子を対象に発展してきた 1分子
計測法，先端的構造解析法を人工分子にも適用し，その特性や作動機構を総合的に詳細解析する
手法へとステップアップする。分子が集積化して機能を発現する機構の解明と理論的解釈を確
立することと合わせて，「発動分子科学」として学理を作り上げる。 
 
研究分野：化学，生物学，物理学，理論科学 
 
キーワード： 分子機械：外部から刺激を加えることにより機械のように物理的に動く分子 
 
１．研究開始当初の背景 
 ナノスケールで機械のように動く分子，すなわち「分子機械」は，1960 年代に Feynman がそ
の概念を提唱して以来，ナノテクノロジーの究極の目標とされてきた。2016 年のノーベル化学
賞の受賞研究は「分子機械の設計と合成」であったが，半世紀を経てようやく合成分子に機械的
な動きを起こさせる手法が確立した。一方で，これまで開発された人工分子機械は，「動く」と
いうコンセプトの実現に焦点が当てられており，機械的な動きがもたらす独自機能については，
いまだに決定的な実証例がなかった。他方，分子生物学や生物物理学の発展に伴い，我々の体の
中には機械的な動きを起こす「生体分子機械」と呼ばれるタンパク質が多数存在し，生命活動の
多くをこれらの分子の機械的な動きが支えていることが明らかになった。これらは主に化学物
質である ATPの加水分解エネルギーを利用して「分子の機械的な動き」を起こし，これを「別の
形のエネルギーに変換する」働きを担っている。これらを背景に本領域では，人工分子機械と生
体分子機械を概念的に融合したエネルギー変換素子として「発動分子」を提案する。生体分子機
械によるエネルギー変換効率は 100％近くに達しているとされるものもあり，このような高効率
変換実現のためには物理学的にも分子サイズでのダイナミクス制御が重要であるとされている。
しかしながら，これまでの分子機械研究は動作原理や生物学的役割の理解を主目的としており，
機能の改変や人為的制御などを通したエネルギー変換素子という観点での研究は皆無であった。
これらを背景に，物理，化学，生物の異分野研究連携により，分子という微小な素子により高効
率でのエネルギー変換が可能となる「発動分子」を構築する学理を創出できれば，究極的には，
エネルギー問題に対する革新的アプローチを提示することができ，その意義は学術分野に留ま
らず，社会的にも極めて高いと考えられる。 



 
２．研究の目的 
本研究領域では，外部エネルギーを受け取ることで機械的な構造変化を起こし，これを利用して
別の形のエネルギーへと変換する分子装置を，「発動分子（molecular engine）」と名付け，これ
を構築するための基礎学理を築くことを目的としている。このため，これまで異分野として独自
に活動してきた合成化学，分子生物学，生物物理学，ソフトマター物理学，計測科学の専門家が
連携して叡智を結集することで，ナノスケールの分子素子を組み上げ，さらにそれらをミクロス
ケールに組織化することにより，高効率でエネルギーを変換できる分子システムの構築を目指
す。社会実装可能なデバイスの構築を見据え，様々なエネルギー源の利用可能性を探求する。 
 
３．研究の方法 
 本領域では，「発動分子科学」の概念を確立するために，比較的単純な構造の小分子，タンパ
ク質のような高次構造形成可能な高分子，これらを集積化した分子集合体，というスケールの異
なるそれぞれの階層において，機械的な動きを介したエネルギー変換，すなわち「発動」を実現
するための論理の構築を目指す。この目的のため，人工分子機械，生体分子機械，分子集合体研
究において実験，計算，理論の各専門分野で実績を挙げている研究者を対象として，A01:エネル
ギー変換分子素子の合理的設計，B01:エネルギー変換機能を有する分子集団運動の設計，C01:発
動分子の精密分析，C02:発動分子の理論解析の４つの研究項目を設定した。A01 班は合成化学に
よるボトムアップ構築，遺伝子工学的手法による異種分子間の部品交換やキメラ化，進化分子工
学，計算科学による合理設計などにより，多様なエネルギー源を別のエネルギー形態に変換する
エネルギー変換分子素子の創造を行なう。B01 においては結晶，液晶，高分子フィルムなどにお
いて，人工分子，生体分子，ハイブリッド分子の集積化及び集団運動を利用したエネルギー変換
に挑戦する。C01 においては高速 AFM，光学顕微鏡 1 分子計測，Ｘ線結晶構造解析，物理化学解
析による発動分子の精密解析から，分子素子や分子の集団運動によるエネルギー変換機構の理
解ならびに細胞外での応用を容易にする耐熱化予測技術の開発を行なう。C02 においては計算
科学や物理学的手法により，分子素子および分子の集団運動におけるエネルギー変換メカニズ
ムを解明し，発動分子の de novo 設計への道筋を開く。 
 
４．研究の進展状況及び成果 
（１）研究項目 A01 エネルギー変換分子素子の合理的設計 
人工発動分子素子については，イオンポンプ構築への重要なステップとなるイオン透過の異方
的制御について，生体発動分子を模倣したマルチブロックオリゴマーにより実現に成功した。ま
た，回転型の人工発動分子素子として，基板上でギアのようにかみあうロータ型分子，気液界面
上で羽ばたき型と回転型の運動モードを示すねじれ分子，ホスト空孔内で慣性回転する分子複
合体など，エネルギー変換素子となりうる様々な機械的動きと異方的環境の特性に関して重要
な知見を得ることに成功した。 
 
（２）研究項目 B01 エネルギー変換機能を有する分子集団運動の設計 
人工分子の集団運動制御の基本となる分子配向の制御について，ベクトルビームによる分子集
団の配向制御に成功した。また，分子集団における分子の運動性について，熱応答性ヒドロゲル
マイクロ粒子中での非熱応答ドメインの動態観察，偏光情報を運動情報に変換する人工発動分
子集団のプロトタイプ構築に成功している。さらに，入力エネルギー多様化へのアプローチとし
て，発動分子のエネルギー変換を担うフッ素導入ビオロゲン分子の酸化還元挙動の解明，光に応
答して会合解離を制御できる両親媒性分子集合体の構築などに成功した。このように，分子の集
積化，運動性，エネルギー源多様化に向けて多くの成果が上がっている。 
 
（３）研究項目 C01 発動分子の精密分析 
リニア生体発動分子としてキチナーゼあるいはダイニンの動作機構を解明し，リニア生体発動
分子によるエネルギー変換原理に関して重要な知見を得た。また，回転生体発動分子（V 型回転
分子モーター）については，構造解析によるエネルギー変換原理の理解に始まり，理論的予測に
基づく機能の高度化に至る一連の成果を得た。光駆動型の生体発動分子（好熱菌 H+輸送性ロドプ
シン）に関しても，構造決定から高性能化に至る一連の成果を得た。また，解析手法の高度化と
いう観点から，高速 AFMによる生体発動分子の動作機構解明，光と熱を利用した DNAの単分子操
作など発動分子のエネルギー変換機構解明につながる多様な解析手法の検討が進んでいる。 
 
（４）研究項目 C02 発動分子の理論解析 
分子動力学シミュレーションが生体発動分子のみならず，人工発動分子の機能発現機構の解明
に有効であることが明らかになった。また，生体発動分子の全原子解析がドメインの動きと側鎖
の連動した動きの検出に有効であることを見いだした。これらにより，計算科学的手法が広範な
発動分子の解析に適用できることを示した。一方，発動分子集団の物理学的解析については，生
体発動分子であるアクトミオシンを細胞サイズの液滴に封入することにより，発動分子複合体
が「細胞内の対称性」を決めることを発見し、その仕組みを解明した。パーコレーション転移と
よばれる物理現象が発動分子の集団で起こり、集団で生み出す力が細胞スケールの構造形成を
制御することを明らかにした。また，発動分子のエネルギー論については，生体発動分子 F1-



 
ATPase について，各種変異体がエネルギー変換効率に与える影響を 1 分子熱力学量測定により
調べたところ，複合体の構造安定性が高効率のエネルギー変換に重要なことを明らかにした。高
効率な人工発動分子実現に向けた重要な設計指針になると期待される。 
 
５．今後の研究計画 
本領域では，これまで別々の研究分野とされてきた，化学，物理，生物の研究者の連携による新
しい「発動分子科学」の学理を打ち立てることを目指しているが，各研究項目については順調に
成果があがりつつある。また，イオンチャネルや回転型発動分子など，異分野連携により具体的
な成果もあがりつつある。計画研究で構築された研究連携ネットワークの中に，いくつかの公募
研究良い形で加わっており，数々の新しい連携研究が立ち上がりつつある。今後は，これらの異
分野連携の芽を確実に成果へと結実させるための領域運営に力を入れる。特に化学，物理，生物
の３分野の研究者が関与する異分野連携を積極的に支援する。また，本領域で目的の一つとして
いるハイブリッド型発動分子は，物質としての新規性が極めて高く，大きなインパクトが期待さ
れる。本領域では，研究連携を支援する ME-Hub, 国際活動を支援する ME-Net，産官学連携を推
進するための ME-Innovの三つの取り組みを推進しており，今後はこれらをさらに発展的に活用
することで，ハイブリッド型発動分子の実現を目指す。 
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