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研究の概要 
「材料科学」と「水の基礎科学」の融合により「水」の存在下において、環境と調和・相互作
用しながら機能を発現する材料を「水圏機能材料」と定義し、その創製に焦点を当てる。有機化
学・高分子化学、物理学・精密計測および計算科学、工学を含めた広い視点を取り入れ、水と物
質の構造・機能相関の基礎学理に依拠した新しい学術体系「水圏機能材料構築学」を創成する。
「水」と「材料」の相互作用を分子レベル・ナノ集合レベルでとらえ、電子･イオン機能性、バ
イオ･環境機能性、メカノ機能性を発揮する水圏機能材料を構築する。これにより世界に先駆け
た物質・材料学における新学術領域を築く。 
 
研究分野：有機化学・高分子化学、物理学・精密計測、計算科学、バイオマテリアル学、工学 
キーワード：水圏機能材料、電子・イオン機能、バイオ・環境機能、メカノ機能、先端計測・ 

シミュレーション 
 
１．研究開始当初の背景 
水なしでは機能しないシステムである我々生命体や地球環境にとって、水分子の存在する場、

すなわち、地球上の環境や、生活・産業の場、および生体内と調和しながら、自在に機能を発揮
する材料の新しい設計原理を見出すことが、人類 
の持続的発展のために重要な課題である。我々
はこのような、水分子と他の分子・材料との相互
作用が重要な役割を果たす場を「水圏」と定義す
る。「水圏」で高機能を発揮する材料開発のため
には、水と材料の構造・機能の相関に立脚した統
合的な材料構築学を確立する必要があると考え
た。しかし、研究開始時点において、電子材料・
高分子材料などの開発では、非水圏での使用を
意識したものが主であり、水の基礎科学では、水
単独での水素結合や結晶・液体構造の研究が中
心であった。つまり「水環境（水圏）において働
く材料の構築学」と「水の基礎物性科学」の融合
分野は未開拓であった。生体分子とバイオマテ
リアルの相互作用などの研究を通じて、水の分
子としての振る舞いが材料の機能に及ぼす影響
についての議論が必要とされた。 
 
２．研究の目的 
本新学術領域研究では、「水」の存在下において環境と調和・相互作用しながら機能を発揮す

る材料を「水圏機能材料」と定義し、「水」と「材料」の相互作用を分子レベル・ナノ集合レベ
ルでとらえ、水と物質の構造・機能相関の基礎学理に依拠しつつ、材料科学に展開する「水圏機
能材料構築学」を創成することを目的とする（図１）。原子・分子レベルからナノ集合レベル、
さらにマクロ材料レベルにいたる水の構造・相互作用・運動をとらえ、それらの深い理解から、

図 1. 水圏機能材料の目的とそのための 
学問融合 
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水圏において高度に機能発現する材料を構築する。すなわち、「材料科学」と「水の基礎科学」
の融合とそれによる材料創製に焦点を当てる。 
 
３．研究の方法 
本研究では、水圏における機能発現のプロセスを、界面接続「つなぐ」、融合機能発現「はた

らく」、水環境合成「つくる」という観点からとらえる新たな視座を取り入れる。既存の材料科
学を超えて、常温・常圧・水圏環境下で新たな
機能・物性を発現する水圏機能材料を創製す
る（図 2）。 
さらに、ピコ秒から秒までの時間スケール、

ナノメートルからミリメートルにわたる空間
スケールにおいて材料と相互作用する水が材
料の新たな機能に資するというコンセプトの
下、化学、物理学、生物学、工学から研究者を
配した分野横断型の融合的アプローチによ
り、水圏環境において精密機能制御を達成す
る。 
水圏材料合成化学だけでなく、世界最高レ

ベルの先端計測、すなわち、放射光・中性子計
測、理論解析・分子シミュレーションの物理
を融合させることにより、水圏機能材料にお
ける水と物質の構造・機能の関係を明らかに
する。 

水と材料の相互作用に焦点を定め、電子特性に着目した電子･イオン機能材料、生体親和性に
着目したバイオ･環境機能材料、力学特性に着目したメカノ機能材料を中心にした研究を行う。
材料の構築、水および含水状態における材料の構造･機能解析の研究者が一丸となり、材料と共
生する水の学理を追究し、水圏機能材料を創製する。 

 
４．研究の進展状況及び成果 
本研究領域で取り組む、環境や他のデバイスと調

和・相互作用しながら機能を発揮する材料として、
単一の機能発現だけでなく、構造を極めて精緻に設
計・構築することにより、分子認識・イオン伝導等
を検出する電子･イオン機能材料や、生体環境を感
知応答するバイオ・環境機能材料、軽量･超高強度の
メカノ機能材料などの設計・合成が進行している。 

 機能性イオン液晶膜の細孔中の水を軟Ｘ線発光
分光で解析し、水素結合構造がイオン透過性に影響
することを見出した (T. Kato, Y. Harada, et al. Angew. 

Chem. Int. Ed., 2020; 図 3A)。また、計算科学・シミ
ュレーションにより水の透過プロセスが解明され
た (T. Kato, H. Washizu, et al. Sci. Adv., 2021; 図 3B)。 

 水分子に応答して外部に位置するπ電子ユニッ
トの構造が変化して、色が可逆的に変化する有機結
晶の創製に成功した  (Y. Takeda, Y. Ikemoto, et al. 

Commun. Chem., 2020; 図 4)。 

材料近傍における水分子の振動状態や、材料と水
の界面における水素結合ネットワークの詳細な状
態が明らかになっている。マテリアルズインフォマ
ティクスのための新規高分子構造表現法  (H. 

Washizu, Sci. Rep., 2021) や、大規模計算による高分
子材料の物性理解 (Y. Higuchi, et al. Phys. Rev. E, 

2021) などの発展に成功している。 

 機能開拓班では、水圏での分子認識を利用した
細胞の動的制御を達成した (M. Tanaka, et al. Sci. 

Adv., 2020)。さらに水和状態制御により見出された
新規生体親和性合成高分子 (M. Tanaka, et al. ACS 

Biomater. Sci. Eng., 2020)、分子認識を用いた異種材
料接着や高靭性自己修復材料 (G. Matsuba, Y. 

Takashima, et al. Adv. Mater., 2020) などの開発が進
行している。 

 

 

 
図 2. 水圏機能材料学創成に向けた取り組み 

 

 
図 3. 自己組織化イオンチャンネル液晶膜の 

ナノ空間における水の状態計算 

 
図 4. 水分子の可逆的吸脱着で色が変わる 

多孔質有機結晶 

(A) 

(B) 
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５．今後の研究計画 
今後、本研究領域は「水」と「材料」の相互作用と材料創製の関係に、より焦点を絞って、領

域全体で連携をさらに強化して研究を推進する。「分子設計」「機能解明」「機能開拓」のグルー
プ間、ならびに計画研究と公募研究の連携、さらには国際共同研究の促進とネットワークの構築
により、より一層の本領域の学理的な目標の達成ため研究を加速させる。これまでに開催した領
域会議や各種フォーラムによって、本領域の学理構築の目標である「水の基礎物性科学」を、そ
のより深い理解と材料科学の融合により、さらに新しい領域として発展させる基盤ができたと
考えている。今後、領域の各研究者または共同研究グループがこれまでに明らかにしてきた水に
関する知見の「点」と「点」を結び、より深く掘り下げて体系化すべく研究を進める。それによ
り、水圏において高度に機能する新しい材料を創製し、今後の社会や人類の持続的な発展に寄与
する材料科学とする。 
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ホームページ等 
領域ホームページ：https://www.aquatic-functional-materials.org/ 

「現代化学」誌 2021 年 5 月～12 月まで領域紹介記事を掲載。 


