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まえがき 

 

 京都大学化学研究所は、平成２２年度から,「化学関連分野の深化・連携を基軸とす

る先端・学際研究拠点」としての共同利用・共同研究拠点の活動を行ってきました。

本拠点では、化学関連コミュニティの研究者の皆様からの要請を踏まえながら、化学

研究所の研究分野の広がりと深さに加えて、これまでの様々な連携実績を活かし、先

端・学際的共同研究を推進するとともに、国内外の研究機関の相互協力を担保するハ

ブ環境の提供も目指しています。特に、同コミュニティの研究者の皆様と化学研究所

の教員が手を携えて、分野選択型、課題提案型、施設・機器利用型、連携・融合促進

型等の多彩な共同研究を展開するとともに、各種国際会議、シンポジウム、研究会等

を主催・共催することにより、多様でグローバルな化学研究を展開し、さらに、国際

的視点に基づいて次代の化学関連分野を担う若手研究者の輩出も図っています。また、

所外、学外の有識者と化学研究所の教員を委員とする共同研究委員会および運営評議

会を核として、共同研究課題の公募・採択などの拠点運営を円滑に遂行しています。 

 拠点活動５年目の平成２６年度には、化学研究所教員が一丸となって、１２２件の

応募の中から採択された９８件の共同研究を遂行し、５件の国際シンポジウムと３件

の研究会・講演会を主催・共催致しました。また、学外の有識者７名の方々に評価委

員を委嘱して、本拠点の外部評価を行って頂きました。その評価結果と平成２５年度

に実施された文部科学省による拠点中間評価の結果（S 評価）を受けて、拠点活動の

充実を図りました。なお、外部評価報告書（平成２６年度末に公表）は、自己点検評

価報告書（平成２４年度末に公表）と併せて、拠点ホームページ (http://www.kuicr. 

kyoto-u.ac.jp/kaken_kyodo.html) に掲載しています。 

 今期の拠点活動も後１年を残すばかりとなりましたが、化学研究所は、文部科学省

が設定する平成２８年度以降の次期体制においても拠点として活動し、一層大きな成

果を挙げる所存でございます。皆様にはさらなるご支援・ご協力のほどよろしくお願

い申し上げます。 

 なお、本報告書は、平成２６年度の本拠点における研究成果をとりまとめたもので

す。本報告書をご一読頂き、今後の本拠点の目指すべき方向や活動の推進方法などに

関し、忌憚のないご意見・ご提案などお寄せいただければ幸甚に存じます。 

 

化学研究所 

所長 時任 宣博 
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 持った新規ソフトマテリアルの開発 

鳥取大学 大学院工学研究科 伊福 伸介 67 
2014-35. 分子シミュレーションを駆使したセルロース系グラ 
 フト共重合体のキラルなミクロ相分離構造の探求 

神戸女子大学 家政学部 山根 千弘 69 
2014-36. 部分重なり型カルバゾロファンを有するポリマー体 
 の合成、構造とその光および電子物性 

大阪教育大学 教育学部 谷 敬太 71 
2014-37. 濃厚ブラシ被覆短繊維を用いた細胞足場材料の開発 

物質･材料研究機構 国際ナノアーキテクトニクス研究拠点 吉川 千晶 73 
2014-38. 特異な蛍光特性を示す直線型拡張π電子系化合物群 
 の創成および材料化学への展開 

岡山大学 大学院自然科学研究科 菅 誠治 75 
現象解析分野 

2014-39. フッ素化リン脂質および脂肪酸の単分子膜の構造解析 
群馬大学 大学院工学研究科 園山 正史 77 

2014-40. 分子設計して調製したアントシアニン誘導体を用いる 
 高効率でカラフルな色素増感太陽電池の創製 

名古屋大学 大学院情報科学研究科 吉田 久美 79 
2014-41. 動的網目の伸長レオロジー特性と自己修復性 

名古屋大学 大学院工学研究科 野呂 篤史 81 
2014-42. 星形高分子絡み合い単分散系における束縛解放機構 

大阪大学 大学院理学研究科 井上 正志 83   
2014-43. 高分子融液における分子運動の相関 

山形大学 大学院理工学研究科 サティシュ スクマラン 85 
2014-44. 高分子融液の高速流動下での誘電緩和の理論解析 

金沢大学 理工研究域自然システム学系 畝山 多加志 87 
2014-45. 高分子マイクロゲル水分散系のコロイド結晶化・ガラス化挙動 

 滋賀県立大学 工学部 竹下 宏樹 89 
2014-46. sPS とカルボン酸のδ型共結晶化 

大阪大学 大学院理学研究科 川口 辰也 91 
2014-47. ポリ乳酸の中間秩序構造形成に関する研究 

群馬大学 理工学研究院 河井 貴彦 93 
2014-48. 有機結晶中の分子間カルコゲン原子接触の研究 

産業技術総合研究所 ナノシステム研究部門 都築 誠二 95 
2014-49. 時間分解放射光 XRD 法をもちいた Pd ナノ粒子の水素 
 吸蔵におけるサイズ・形状依存性についての研究 

九州大学 カーボンニュートラル・エネルギー国際研究所 山内 美穂 97 
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2014-15. 超分子化学を利用した機能性分子配列構造の構築 
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2014-21. 単体セレンをもちいる有機化合物への直接セレン 
 導入反応を経る多置換炭素骨格構築法の開発 
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2014-68. 微生物による不飽和脂肪族有機ハロゲン化合物の分解機構解析 
近畿大学 農学部 倉田 淳志 135 

2014-69. 広帯域誘電分光と他の観測手法による生体水構造の相補的解析 
東海大学 理学部 八木原 晋 137 

2014-70. 光機能性有機結晶の光物性を変換する構造相転移の機構解明 
広島大学 大学院教育学研究科 網本 貴一 139 

2014-71. 高輝度テラヘルツ波放射による非線形相互作用物理の探索 
大阪大学 レーザーエネルギー学研究センター  長島 健 141 

2014-72. 真空内四光波混合の検知へ向けた測定手法の開発 
 広島大学 大学院理学研究科 本間 謙輔 143 

2014-73. 常温動作ナノクラスター単電子トランジスタの構築と物性評価 
東京工業大学 応用セラミックス研究所 真島 豊 145 

2014-74. 原子層制御蒸着法で作製したホイスラー合金 Co2MnSn を 
 強磁性電極とする磁気トンネル接合素子によるトンネル 
 磁気抵抗効果と局所磁性に関する研究 

名古屋工業大学 電気電子工学科 田中 雅章 147 
2014-75. フェリ磁性スピネル超薄膜の逆位相境界の制御と磁気伝導性 

北海道大学 工学研究院物質化学部門 長浜 太郎 149 
2014-76. 金属磁性の制御に関する研究 

 東京大学 工学系研究科 千葉 大地 151 
2014-77. 非対称 Co/Ni ナノワイヤにおける磁壁の不安定性 

電気通信大学 情報理工学研究科 仲谷 栄伸 153 
2014-78. シロイヌナズナを用いたミラクリンの分子機能の解明 

奈良女子大学 生活環境学部 井上 裕康 155 
2014-79. 植物細胞形態形成における PIP5K と ROP-GTPase の役割の研究 

東京理科大学 基礎工学部 草野 博彰 157 
2014-80. サイトカイニンに応答した転写因子 ARR1 の動態の研究 

理化学研究所 環境資源科学研究センター キム ジョンミョン 159 
2014-81. シスチン/グルタミン酸アンチポーターxCT 阻害剤の開発 

山形大学 農学部 佐藤 英世 161 
2014-82. 4-ピロリジン‐ピリジン型分子触媒による化学選択的 
 アシル化反応の理論的解析 

 立教大学 理学部化学科 山中 正浩 163  
連携・融合促進型共同研究 

2014-83. 遷移金属酸化物における酸素イオンの移動に関する 
 放射光 X 線による研究 

高輝度光科学研究センター 利用研究促進部門 水牧 仁一朗 165 
2014-84. 東アジア圏の若手レオロジストのための第１０回ワークショップ 

九州大学 先導物質化学研究所 高橋 良彰 169 
施設・機器利用型共同研究 

2014-85. 質量分析による細胞外マトリックスの構造解析 
東京薬科大学 薬学部 野水 基義 179 

2014-86. 超高速熱測定法による高分子結晶の融解キネティクス 
 広島大学 大学院総合科学研究科 戸田 昭彦 181 
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2014-51. 多座配位子との錯生成を用いた金属イオンの液膜 
 輸送と分離に関する研究 

京都教育大学 工学部理学科 向井 浩 101 
2014-52. 多核 NMR による交互共重合型無機系オリゴマー 
 分子の解析および分子形態制御手法の開発 

大阪府立大学 大学院工学研究科 高橋 雅英 103 
 課題提案型共同研究 

2014-53. ビタミンＤの新機能の発見と調節 
東京農工大学 工学部 長澤 和夫 105 

2014-54. 新しい脂質修飾制御機構に関するケミカルバイオロジー 
理化学研究所 吉田 稔 107 

2014-55. 電荷秩序状態を示すペロブスカイト酸化物における焦電性の探索 
東京大学 物性研究所 高橋 竜太 109 

2014-56. 酸化鉄系複合酸化物薄膜の磁性、電気伝導性の解明 
岡山大学 大学院自然科学研究科 藤井 達生 111 

2014-57. グルコン酸とパーフルオロアルキル鎖をもつオリゴ 
 ロイシン型両親媒性化合物の物性研究 

千葉大学 大学院教育学研究科 山田 哲弘 113 
2014-58. 金属ナノ粒子の周期構造とそこに吸着した分子の 
 ラマン散乱強度の相関 

弘前大学 教育学部 島田 透 115 
2014-59. トリヌクレオチド繰り返し配列が形成する準安定 
 構造を標的とした人工タンパク質の創製研究 

弘前大学 大学院理工学研究科 萩原 正規 117 
2014-60. オクタアルギニンによる高尿酸血症治療ペプチドの細胞内送達 

杏林大学 医学部 田中 弦 119 
2014-61. 薬物送達を指向した機能性ペプチド修飾型エクソ 
 ソームの開発研究 

大阪府立大学 ナノ科学・材料研究センター 中瀬 生彦 121 
2014-62. 亜鉛フィンガーツールによる遺伝子治療法の開発 

東京医科歯科大学 生体材料工学研究 野村 渉 123 
2014-63. 新規なドナーポリマーとフラーレン誘導体から構 
 成されるバルクヘテロ接合有機太陽電池 

 大阪大学 産業科学研究所 家 裕隆 125 
2014-64. ペロブスカイト単結晶中の電気特性解明を目指した 
 構造制御とダイナミクス評価の融合 

大阪大学 大学院工学研究科  佐伯 昭紀 127 
2014-65. 固体 NMR を用いたセシウムの土壌中での動態の解明  

農業･食品産業技術総合研究機構 東北農業研究センター 藤村 恵人 129 
2014-66. 微細気泡の電気化学的特性と作物のイオン取り込み 
 効率の相関解明 

  東京大学 大学院農学生命科学研究科 二瓶 直登 131 
2014-67. キラルアミン化合物の酵素的生産法の開発 

立命館大学 生命科学部 三原 久明 133   
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Figure 1. Schematic representation of supramolecular polymerization of heteroditopic monomer 1 and its acetyl analogue 2. 
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asterisks denote the aromatic protons of the TNF moiety. 

2014-15

MCD 

A

A A

A

HOMO LUMO 

all-cis-[32]annulene [8]CPP

32π 31π 30π NICS 

[8]CPP

[8]CPP

(1) “In-Plane Aromaticity in Cycloparaphenylene Dications: A Magnetic Circular Dichroism 

and Theoretical Study”, N. Toriumi, A. Muranaka, E. Kayahara, S. Yamago, M. Uchiyama, 

J. Am. Chem. Soc. 137, 82-85 (2015). 

(1) “In-Plane Aromaticity of [8]Cycloparaphenylene Dications: A Magnetic Circular 

Dichroism and Theoretical Study”, A. Muranaka, N. Toriumi, E. Kayahara, S. Yamago, M. 

Uchiyama, International Symposium on the Synthesis and Application of Curved Organic 

π-Molecules and Materials, October 19-21, 2014, Uji, Kyoto, Japan. 

 

 

[8]CPP2+ all-cis-[32]annulene  

－28－



 

Figure 1. Schematic representation of supramolecular polymerization of heteroditopic monomer 1 and its acetyl analogue 2. 

TNF

1

1 1H NMR 1
NH 1.6 ppm

TNF

1 head-to-tai

1 Q

1
Ke = 4.2 × 104 L mol–1

HN
NNH

N

Ph

Ph

HN
NNH

N

Ph

Ph

N

O
HN

O
HN

Ph

Ph

O
C12H25O

OC12H25

1: R =
2: R = Ac NO2NO2

NO2

O
O

C6H12 OR

Figure 2. 1H NMR spectra of (top) monomer 1 (5.0 × 10–3 mol L–1) 
and (bottom) 2 (5.0 × 10–3 mol L–1) at 296 K in chloforom-d1. The 
asterisks denote the aromatic protons of the TNF moiety. 

2014-15

MCD 

A

A A

A

HOMO LUMO 

all-cis-[32]annulene [8]CPP

32π 31π 30π NICS 

[8]CPP

[8]CPP

(1) “In-Plane Aromaticity in Cycloparaphenylene Dications: A Magnetic Circular Dichroism 

and Theoretical Study”, N. Toriumi, A. Muranaka, E. Kayahara, S. Yamago, M. Uchiyama, 

J. Am. Chem. Soc. 137, 82-85 (2015). 

(1) “In-Plane Aromaticity of [8]Cycloparaphenylene Dications: A Magnetic Circular 

Dichroism and Theoretical Study”, A. Muranaka, N. Toriumi, E. Kayahara, S. Yamago, M. 

Uchiyama, International Symposium on the Synthesis and Application of Curved Organic 

π-Molecules and Materials, October 19-21, 2014, Uji, Kyoto, Japan. 

 

 

[8]CPP2+ all-cis-[32]annulene  

2014-15

－29－



LSPR

Figure 1 1 10 nm

10 nm

Figure 1. Schematic illustration of self-assembly-based immobilization 

of AuNP array on thiol-terminated substrate. 

25 55 nm

2014-16

 

1 NMR

1 TNF

2
1

3

600

1 3

CPC 23.7 mmol L–1

3.07

AFM

4a 2
4b 1 head-to-tail

AFM

2nm

(1) Kobayashi, M.; Takatsuka, M.; Sekiya, R.; Haino, T. Org. Biomol. Chem. 2015, 13, in press. (selected 

as cover) 

(2) Hirao, T.; Tosaka, M.; Yamago, S.; Haino, T. Chem. Eur. J. 2014, 20, 16138-16146. (selected as cover) 

(3) Sekiya, R.; Uemura, Y.; Murakami, H.; Haino, T. Angew. Chem. Int. Ed. 2014, 53, 5619-5623. 

(4) Tsunoda, Y.; Fukuta, K.; Imamura, T.; Sekiya, R.; Furuyama, T.; Kobayashi, N.; Haino, T. Angew. 

Chem. Int. Ed. 2014, 53, 7243-7247. 

0 40 80
[M] / mmol L–1

0

2

3

1D
 / 

10
–1

0  
m

2  
s-1

1 10 100
[1] / mmol L–1

10

1

0.1

0.01

ηsp

0.95

3.07

1.15

1.92

Figure 3. (left) Diffusion coefficient (D) of 1 (open 
circle) and 2 (filled square) at 298 K in 
chloroform-d1. (right) Specific viscosity of 1 in 
chloroform (open circles) and toluene (filled circles) 
at 293 K. The values denote the slopes. 

Figure 7. AFM images of the drop-cast films: 
(a) of the solution of 1 (5.4 × 10–5 mol L–1); and 
(b) of the solution of 2 (2 × 10–5 mol L–1), and 
(c) the height profile of the white line in the 
image (a). 

－30－



LSPR

Figure 1 1 10 nm

10 nm

Figure 1. Schematic illustration of self-assembly-based immobilization 

of AuNP array on thiol-terminated substrate. 

25 55 nm

2014-16

 

1 NMR

1 TNF

2
1

3

600

1 3

CPC 23.7 mmol L–1

3.07

AFM

4a 2
4b 1 head-to-tail

AFM

2nm

(1) Kobayashi, M.; Takatsuka, M.; Sekiya, R.; Haino, T. Org. Biomol. Chem. 2015, 13, in press. (selected 

as cover) 

(2) Hirao, T.; Tosaka, M.; Yamago, S.; Haino, T. Chem. Eur. J. 2014, 20, 16138-16146. (selected as cover) 

(3) Sekiya, R.; Uemura, Y.; Murakami, H.; Haino, T. Angew. Chem. Int. Ed. 2014, 53, 5619-5623. 

(4) Tsunoda, Y.; Fukuta, K.; Imamura, T.; Sekiya, R.; Furuyama, T.; Kobayashi, N.; Haino, T. Angew. 

Chem. Int. Ed. 2014, 53, 7243-7247. 

0 40 80
[M] / mmol L–1

0

2

3

1D
 / 

10
–1

0  
m

2  
s-1

1 10 100
[1] / mmol L–1

10

1

0.1

0.01

ηsp

0.95

3.07

1.15

1.92

Figure 3. (left) Diffusion coefficient (D) of 1 (open 
circle) and 2 (filled square) at 298 K in 
chloroform-d1. (right) Specific viscosity of 1 in 
chloroform (open circles) and toluene (filled circles) 
at 293 K. The values denote the slopes. 

Figure 7. AFM images of the drop-cast films: 
(a) of the solution of 1 (5.4 × 10–5 mol L–1); and 
(b) of the solution of 2 (2 × 10–5 mol L–1), and 
(c) the height profile of the white line in the 
image (a). 

2014-16

－31－



 

Corriu

[1] [2]

o-

SciOPP FeX2(SciOPP) (X = Cl 1, Br 2)
1

Grignard

NMR

XAS XAS

 

XAFS XAFS

in situ XAFS

FeBr2(SciOPP) 2
XAFS XAFS

THF

THF Si3N4

PEEK

Ar

UNISOK X

Ar

2014-17

Figure 2a

LSPR

: = 4:1

55 

nm

SEM : = 4:1

Figure 2b 55 nm

80%

Figure 2c

Figure 2. (a) Concentration dependence of peak wavelength of LSPR band of self-aggregated 

55 nm AuNPs in hexane. (b) Averaged large-area coverage of mixed-alkanethiol-capped 55 nm 

AuNP arrays as a function of HexT content with various molar ratios of HexT:DodT = 0:1, 1:1, 
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array with a content of HexT:DodT = 4:1. 
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特異な蛍光特性を示す直線型拡張π電子系化合物群の創成 
および材料化学への展開 

 
菅 誠治（岡山大学大学院自然科学研究科） 

 
目的：外部因子・刺激により物質の光物性が可逆的に変化するクロミズムという現象
は科学的・材料科学的立場から重要な現象である。なかでも溶媒により蛍光発光特性
が変化する蛍光ソルバトクロミズムは、光材料としての観点からも重要であり、様々
な蛍光ソルバトクロミック材料が報告されている。ところで、我々は最近、電気化学
的な反応点制御に基づく連続的カップリング反応による拡張 電子系化合物の迅速合
成法の開発を行なっている。その過程において偶然、両末端にジメチルアミノ基を有
するビス（ジアリール）ブタジインが蛍光ソルバトクロミズムを示すことを発見した。
一般的に蛍光ソルバトクロミズムを示す材料のほとんどは大きな双極子モーメントを
有し、分子内に電荷の偏り、すなわちドナー部位とアクセプター部位を有するドナー
アクセプター型分子である。今回の分子のように分子としては双極子モーメントを有
さず、かつ強いアクセプター部位も有さない分子が蛍光ソルバトクロミズムを示すの
は極めて興味深い。一連の類縁体を合成し、本現象と構造との相関を明らかとし、新
奇機能性材料設計へとフィードバックするのが本研究の目的である。 

結果及び考察：まずは、先述し
た電気化学的な反応点制御に
よる連続的カップリング反応
により、両末端にアミノ基を有
するπ拡張ジイン 3a–d をまず
まずの収率で得た。得られたπ
拡張ジインは 3d を除き、全て
蛍光ソルバトクロミズムを示
した。
 3a–c と 3d が全く違う挙動を
示す理由を解明すべく 3a–d の
サイクリックボルタンメト
リー (CV) を測定したところ、
興味深いことに 3a–c では可逆
な酸化波が観測されたのに対
し、3dのみ、より貴な電位に 

t-

1

3a 3b 3c 3d

3

2
without
isolation

Scheme 1. アルキル基またはアリール基を有するジアミン置換π拡張ジインの合成
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Figure 2. SEM images and confocal laser 
scanning micrographs of cells/CNFs after 4 days.   
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Table 1. Properties of pine-derived CNF with ATRP initiators. 

Timea 

(min) 

E.A. 
DSb MW/BriBu group 

σd 

(groups/ nm2) C% H% Br% 

5 42.94 6.34 0.25 0.005 31960 0.07 

1440 42.63 6.28 2.73 0.058 2927 0.8 
aTime for esterification. bDegree of substitution. cMolecular weight of bromoisobutyryl group. d 
Molecular density of bromoisobutyryl group at the CNF surface estimated by the assumption of 
the dimension of CNF (15 nm diameter), crysatal packing, and area of anhydroglucose (0.6 nm2).  
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Figure 2. SEM images and confocal laser 
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Figure 1. Cyclic voltammograms of 3a–d    

全く異なる波形の酸化還元波が観測された (Figure 1)。この 3dの波形はカルバゾール環
由来であり、3dのカルバゾリル基と中央のπ共役系がほとんど共役していないことを示
唆している。そこで、密度汎関数法 (DFT) により、ジメチルアミノ基を有するπ拡張
ジインとカルバゾールを有する 3d の最適構造とその HOMO-LUMO 軌道を算出した 

(Figure 2)。前者が分子全体で平面に近い共役構造をとり、分子両端の窒素上のローブも
共役系に組み込まれているのに対し、3dはカルバゾールがフェニル基に対してほぼ直交
し、窒素上の非共有電子対はカルバゾール環の方に組み込まれており、カルバゾール環
と中心共役系がほぼ共役しない構造をとることが安定であることが分かった。また、DFT

計算により両端にジメチル基を有する基質において励起状態における安定構造と溶媒効
果を調べたところ、励起された状態では、より分子が平面に近づこうとすることがわかっ
た。その際に溶媒の極性が高いほどより励起状態が安定化されるために、蛍光ソルバト
クロミズムが発現すると思われる。カルバゾール環を有する誘導体は立体障害によりそ
のような挙動が不可能なため、蛍光ソルバトクロミズムが発現しないと考えられる。ま
た、計算により求めた溶媒の安定化への寄与は実測値とほどよい相関を示した。これら
の成果をまとめ、現在論文投稿準備中である。 

結言：両端にアミノ基を有するπ拡張ジイン誘導体を電気化学的な反応点制御による連
続的カップリング反応により合成し、その構造と蛍光ソルバトクロミズムとの関係を光
学的、電気化学的性質と計算化学から明らかとした。今後は機能性材料への応用を視野
により高機能な蛍光ソルバトクロミズム材料を合成していきたい。 

成果報告：(1) Mitsudo, K.; Kamimoto, N.; Murakami, H.; Mandai, H.; Wakamiya, A.; Murata, 

Y.; Suga, S. Org. Biomol. Chem. 2012, 10, 9562–9569. (2) Mitsudo, K.; Harada, J.; Tanaka, Y.; 

Mandai, H.; Nishioka, C.; Tanaka, H.; Wakamiya, A.; Murata, Y.; Suga, S. J. Org. Chem. 2013, 

78, 2763–2768. (3) Kamimoto, N.; Nakamura, N.; Tsutsumi, A.; Mandai, H.; Mitsudo, K.; 

Wakamiya, A.; Murata, Y.; Hasegawa, J.; Suga, S. to be submitted (投稿準備中) 

Figure 2. HOMOs and LUMOs of 1,4-bis(diaryl) 

-1,3-butadiynes bearing two amino groups 
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Constraint Release in Monodisperse Melt of Entangled Star Polymers 

Tadashi Inoue (Dept. Macromol. Sci., Osaka Univ.) 

 

1. Introduction.  Long flexible polymer chains exhibit the “entanglement” effect.  In most of 

the studies so far conducted, the polymer dynamics with this effect has been analyzed on the basis 

of the tube model that assumes a tube-like constraint surrounding the polymer chain backbone.  

This model incorporates several relaxation mechanisms, for example, the arm retraction (AR) and 

constraint release (CR) mechanisms for star-branched chains.  The CR mechanism accelerates the 

relaxation, and is often coarse-grained as the dynamic tube dilation (DTD) mechanism.  A recent 

study
1)

 revealed that the DTD molecular picture can consistently describe the relaxation of 

isochronal orientational anisotropy and orientational memory (viscoelastic and dielectric 

relaxation), given that the length and time scales are consistently coarse-grained.  Nevertheless, 

the motional path of the chain determining the relaxation time has not been explicitly specified in 

the DTD picture.  This study
2)

 examines this path to demonstrate existence of two coarse-grained 

length scales, one determining the stress level to give the relationship between the viscoelastic and 

dielectric data, and the other specifying the motional path to give the relaxation time. 
 

2. Results and Discussion.  Figure 1 

shows the dielectric loss ( ") data of blends 

of star and linear cis-polyisoprene (PI) 

reduced at 40C.  The sample code number 

indicates the arm molecular weight Ma (for 

star PI) or the total molecular weight M (for 

linear PI). The star PI is a minor component 

(probe) having the volume fraction 1 = 0.1.  

For comparison, the data for linear and star 

PI in respective bulk states are also shown. 

  PI has the type-A dipoles parallel along 

the chain backbone, so that the fluctuation 

of the end-to-end vector (for linear PI) or 

end-to-branching point vector (for star PI) 

is detected as the slow dielectric relaxation.  

As seen in Figure 1, the dielectric relaxation 

of star PI is significantly retarded and 

broadened on blending. Similar retardation 

and blending were observed also for the 

viscoelastic loss, G" (not shown here). 

  The matrix linear PI is much longer and 

thus relaxes much slower compared to the PI  

 
 

Figure 1. Dielectric loss data of star PI/linear PI 1.1M 

blends and component PI samples at 40C.   
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1. Introduction.  Long flexible polymer chains exhibit the “entanglement” effect.  In most of 

the studies so far conducted, the polymer dynamics with this effect has been analyzed on the basis 

of the tube model that assumes a tube-like constraint surrounding the polymer chain backbone.  

This model incorporates several relaxation mechanisms, for example, the arm retraction (AR) and 

constraint release (CR) mechanisms for star-branched chains.  The CR mechanism accelerates the 

relaxation, and is often coarse-grained as the dynamic tube dilation (DTD) mechanism.  A recent 

study
1)

 revealed that the DTD molecular picture can consistently describe the relaxation of 

isochronal orientational anisotropy and orientational memory (viscoelastic and dielectric 

relaxation), given that the length and time scales are consistently coarse-grained.  Nevertheless, 

the motional path of the chain determining the relaxation time has not been explicitly specified in 

the DTD picture.  This study
2)

 examines this path to demonstrate existence of two coarse-grained 

length scales, one determining the stress level to give the relationship between the viscoelastic and 

dielectric data, and the other specifying the motional path to give the relaxation time. 
 

2. Results and Discussion.  Figure 1 

shows the dielectric loss ( ") data of blends 

of star and linear cis-polyisoprene (PI) 

reduced at 40C.  The sample code number 

indicates the arm molecular weight Ma (for 

star PI) or the total molecular weight M (for 

linear PI). The star PI is a minor component 

(probe) having the volume fraction 1 = 0.1.  

For comparison, the data for linear and star 

PI in respective bulk states are also shown. 

  PI has the type-A dipoles parallel along 

the chain backbone, so that the fluctuation 

of the end-to-end vector (for linear PI) or 

end-to-branching point vector (for star PI) 

is detected as the slow dielectric relaxation.  

As seen in Figure 1, the dielectric relaxation 

of star PI is significantly retarded and 

broadened on blending. Similar retardation 

and blending were observed also for the 

viscoelastic loss, G" (not shown here). 

  The matrix linear PI is much longer and 

thus relaxes much slower compared to the PI  

 
 

Figure 1. Dielectric loss data of star PI/linear PI 1.1M 

blends and component PI samples at 40C.   
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Dynamical correlations between molecules in polymeric liquids 

Sathish K. Sukumaran (Yamagata University) 

INTRODUCTION  
Models for entangled polymer dynamics can be conveniently thought of as 
belonging to two major categories – multichain models, such as the Kremer-Grest 
model [1] simulated using molecular dynamics and single chain models, such as 
the tube [2] and sliplink models [3-5]. The single chain models typically assume 
that each polymer chain moves essentially independently of the other chains in the 
system. Hence they also assume that the cross-correlations between the different 
chains make a negligible contribution to the various physical quantities (for e.g., 
the time-dependent relaxation modulus).  However, Cao and Likhtman [6] using 
molecular dynamics simulations have shown that there exist significant 
cross-correlation contributions to the time-dependent orientational relaxation 
function.  
 
MODEL 
In this study, in collaboration with Prof. Masubuchi in ICR, the effect of 
cross-correlation was investigated using the primitive chain network model [7], a 
multi-chain sliplink model, in which the effect of entanglements is replaced by 
sliplinks distributed along the polymer chain with the spacing between sliplinks 
corresponding to the dimension of the subchain of entanglement molecular weight. 
The model and the simulation code are identical to those used in earlier studies. 
Orientational relaxation functions for both the subchain vectors between 
entanglements and also for the end-to-end vector of whole chain were evaluated.  

 
RESULTS AND DISCUSSION 
In the case of the subchain relaxation function (and which corresponds to the 
time-dependent relaxation modulus by the stress-optical rule), the 
cross-correlation contribution to the total relaxation function appears to 
progressively increase with time. Further, the ratio of the cross-correlation 
function to the total relaxation function reaches a maximum value of 
approximately 40% in the terminal region.  Besides indicating that the 

2014-43

 

star probe, so that the CR effect in bulk star PI is quenched on blending. The retardation and 

broadening reflect changes of the star dynamics on this CR-quench.  The dielectric loss 
1,b
" of 

the probe PI in the blend was evaluated from the data for the blend and pure matrix, and the 

dielectric relaxation time of the probe in the blend, 
1,b

[ ], was obtained from this 
1,b
".

2)
  (

1,b

[ ] 

agreed well with viscoelastic 
1,b

[G ] of the probe in the blend,
2)

 which naturally resulted from the 

lack of CR contribution to the star PI dynamics therein.)  The ratio of 
1,b

[ ] to 
1,m

[ ]  of bulk star PI 

serves as a measure for the CR contribution in bulk star systems.  For the four star PI probes 

examined, Figure 2 shows the 
1,b

[ ]
/
1,m

[ ]  ratio double-logarithmically plotted against the 

entanglement number per arm, Ma/Me (circles).    The ratio increases exponentially with increasing   

Ma/Me. This increase is in sharp contrast to a decrease of 

the 
1,b

[ ]
/
1,m

[ ]  ratio observed for well entangled, dilute 

linear PI probes in high-M linear matrix,
3)

 and indicates 

that the CR contribution to the star dynamics in bulk is 

exponentially enhanced with increasing Ma/Me.  

  This enhancement of CR contribution is qualitatively 

consistent with the mostly utilized tube model that adopts 

the full-DTD picture to regard the relaxed portions of 

chains as a solvent. However, quantitatively, the 

Ball-McLeish (BM) full-DTD model significantly 

overestimates the 
1,b

[ ]
/
1,m

[ ]  ratio, as shown with the 

dashed curve in Figure 2. In fact, direct comparison of the   

" and G" data of bulk star PI demonstrated the failure of the full-DTD picture for bulk star PI.
2) 

 

   The comparison of the " and G" data has also suggested that the entanglement mesh (tube) 

for the star PI dilates partially according to the Rouse-CR dynamics having a characteristic time CR 

(separately evaluated from data for star/star blends).  In fact, this partial-DTD picture, specifying 

the coarse-grained length scale alat allowed for lateral fluctuation of the entanglement segments, 

excellently describes the relationship between the frequency dependence of the " and G" data.  

However, the lateral p-DTD picture still overestimates the 
1,b

[ ]
/
1,m

[ ]  ratio, as shown with the thin 

solid curve in Figure 2.  This result strongly suggests that the local, lateral CR processes occurring 

at all portions of the star arm are not coherently synchronized and thus the axis of the laterally and 

partially dilated tube cannot behave as the path for coherent retraction motion of the star arm.
2)

 This 

argument in turn suggests that the coherent arm retraction occurs along an axis of longitudinally and 

partially dilated tube.  Detailed analysis of the Rouse-type CR dynamics,
2)

 utilizing the empirical 

CR data, gave the 
1,b

[ ]
/
1,m

[ ]  ratio shown in Figure 2 with the thick solid curve. This curve describes 

the plots considerably well, suggesting that the diameter alon of the longitudinally and partially 

dilated tube serves as the other coarse-grained length scale specifying the arm retraction path and 

governing the relaxation time. 

Ref: 1) Watanabe et al., Macromolecules, 39, 2553 (2006).  2) Matsumiya et al., Macromolecules, 47, 7637 (2014) 
    3) Matsumiya et al., Macromolecules, 46, 6067 (2013). 

 
 

Figure 2. Changes of dielectric 
1,b

[ ]
/
1,m

[ ]
 

ratio for star PI probe with the number of 

entanglements per star arm. 
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cross-correlation contributions to the total relaxation function are non-negligible, 
this also demonstrates that the relaxation spectrum itself is modified if the 
cross-correlation contribution is neglected from the total relaxation. Specifically, 
the cross-correlation contribution affects the relaxation spectrum in the time range 
where the effect of the constraint release process is expected to be important. On 
the other hand, the results indicate that effect of cross-correlations on the shape of 
the relaxation curve is not significant at long times around the terminal region and 
that the autocorrelation and the total correlation functions can be superimposed by 
rescaling the unit of modulus. In contrast, the contribution from cross-correlation 
to the end-to-end relaxation (that corresponds to the dielectric relaxation of type-A 
polymers) is less significant than that for the subchain relaxation. In fact, no 
significant difference was found in the prediction of dielectric relaxation between 
the end-to-end relaxation functions with and without the contribution of the 
cross-correlations. 
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Fig. 2   A Photograph of aqueous PNIPAAm 
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 Fig. 1 Crystal structure of tetrakis(methyltelluro)tetrathiafulvalene 

Table 1 Interaction energy between tetrakis(methyltelluro)tetrathia- 

fulvalene molecules (all values in kcal/mol). 

 Etotal Ees Eind Eshort Ecorr 

A-B -18.48  0.95  -0.78  15.15  -33.81  

A-C -5.54  -0.55  -0.22  3.61  -8.37  

A-D -4.59  -1.58  -0.54  7.13  -9.60  

A-E -1.94  -0.38  -0.04  -0.10  -1.41  

A-F -1.35  0.26  -0.04  0.46  -2.03  

A-G -0.64  -0.09  -0.01  0.08  -0.63  
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Table 1 Interaction energy between tetrakis(methyltelluro)tetrathia- 

fulvalene molecules (all values in kcal/mol). 

 Etotal Ees Eind Eshort Ecorr 

A-B -18.48  0.95  -0.78  15.15  -33.81  

A-C -5.54  -0.55  -0.22  3.61  -8.37  

A-D -4.59  -1.58  -0.54  7.13  -9.60  

A-E -1.94  -0.38  -0.04  -0.10  -1.41  

A-F -1.35  0.26  -0.04  0.46  -2.03  

A-G -0.64  -0.09  -0.01  0.08  -0.63  
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ビタミン D の新機能の発見と調節 
 

長澤和夫・東京農工大学大学院工 

 

●目的：京都大学上杉教授の研究グループでは、脂質恒

常性維持において中心的役割を担っている SREBP 

(Sterol Regulatory Element-binding Protein)を強力に阻害

する内因性化合物として、 25(OH)-VD3 (1)および

1,25(OH)2-VD3 (2)を見いだした。本研究では、1 および 2

の SREBP 阻害機構解明を志向した分子ツール開発を目

的とし、1 の 1 位にアミノ基を有する 1(NH2),25(OH)VD3 

(3)を設計し、その合成法開発について検討を行った。 
 

●実験方法：1(NH2),25(OH)VD3 (3)を合成するにあたり、Ａ環等価体に予めアミノ基を

導入する必要がある。そ

こで今回、化合物 4 に

対する Overman 転位反

応を適応することで 1

位にアミノ基が導入さ

れた 5 を得ることを計

画した（Scheme 1）。 
 
●実験結果：Overman 転位反応を行う化合物 4 に相当する 14 を以下の通り光学活性体

として合成した(Scheme 2)。Malic acid (6)を原料とし、還元反応、酸化反応、増炭反応、

水酸基の選択的な保護等を順次行うことで、トシル 9 を得た。ついで 9 に対し水素化

ナトリウムを作用させエポキシ 10 を高収率で得た。そこで 10 に対しルイス酸存在下、

トリメチルシリルアセチレン(11)を反応させたところ位置選択的に求核反応が進行し、

12 を得ることができた。得られた 12 は、13 を経て一級水酸基をカーバメートに変換

することで、Overman 転位反応を行うための基質 14 へ導くことができた。 

 そこで次に 14 に対する Overman 転位反応について検討した。種々反応条件を検討し

た結果、14 に対し無水トリフルオロ酢酸(TFAA)を 0 °C で作用させたところ、転位反

応がスムースに進行しイソシアネート 15 が得られることがわかった。15 は、精製する

ことなく反応系中に t-BuOH を加えることで、16 を高収率で得ることができた。なお

この際 16 は、１位に関する２種のジアステレオマーとして得られた。これらはシリカ

ゲルカラムクロマトグラフィーにより容易に分離することができ、目的とする

1-NHBoc 16a を単離することができた。 

Me
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Scheme 1 Overman 転位反応を用いた 1 位アミンＡ環合成計画
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（図２）３つの亜鉛フィンガードメイ
ンを有するタンパク質と DNA の複合
体構造  ３つの亜鉛フィンガーが９
から１０塩基配列を認識している。 
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1. Introduction 
As a promising THz radiation source for nonlinear interaction physics, cluster plasma induced by 
femtosecond laser pulses has been studied [1]-[3]. We have reported that the plasma of argon 
clusters as well-isolated solid targets can generate THz pulses with energies two orders of 
magnitude higher than argon gas [4][5], distributed in a scissors-like shape in the horizontal plane. 
Further improvement of THz power was observed by appropriate choice of incident laser pulse 
duration. These improvements can be directly ascribed to higher laser absorption in atomic clusters 
[6][7]. Additionally, the angular distribution of THz emission from cluster plasma has been 
measured and reported in [6]. The radially polarized THz radiation with conical angular distribution 
in forward and backward directions has been observed, accompanying by elliptically polarized THz 
radiation in forward on the laser direction. The physical mechanisms of THz generation might be 
due to the time-varying electric quadrupoles generated by electrons moving in intense laser pulse 
for the radially polarized THz radiation and the four-wave mixing process by generating the second 
harmonic from argon cluster for elliptically polarized THz radiation. By controlling the four-wave 
mixing process, the effective improvement of intensity and directionality of THz radiation will be 
expected. In this study, argon clusters irradiated by two-color laser pulses is investigate to achieve 
high intensity and well directionality of THz generation through four-wave mixing process.  
2. Experiments 
 The experiment has been done with the T6-laser, Kyoto University, a Ti:sapphire chirped-pulse 
amplification system operating with a central wavelength of 810 nm. The laser pulse duration is 
controlled by changing the distance between a pair of gratings composing of the pulse compressor 
in the laser system. The pulses are positively or negatively chirped beside the shortest pulse 
duration of 40fs. The experimental setup for intense THz generation is shown in Fig. 1. A BBO 
crystal is placed in the beam path to generate a second harmonic (SH) wave pulse together with 
fundamental wave. The laser pulses are focused by a spherical lens with a focal length of 200 mm 
into argon clusters. Argon clusters are generated in the center of a vacuum chamber by injecting 
argon gas with a backing pressure of 7 MPa. The radius of a cluster is estimated to be ~ 10 nm, 
which corresponds to a number of ~ 104 atoms. The chamber diameter and wall thickness are 100 
mm and 4 mm, respectively. To measure angular distribution of THz emission, the chamber is made 
of fused silica glass with refractive index of 1.95 and transparency of 90 % at 0.5 THz. The THz 
emission from argon cluster plasma 
is collected and collimated by a 
polyethylene lens and detected by a 
helium-cooled InSb bolometer. A 
polystyrene foam plate and a thin 
black polypropylene filter are 
installed in front of the bolometer 
window, to exclude the laser pulses 
and unwanted lights emitted or 
scattered from the plasma. The 
angular distribution of THz waves is 
measured by rotating the detection 
setup about the center of the glass 
chamber. The spectrum is measured 
by a martin-puplett polarizing 
interferometer.  

 
Fig. 1. Schematic diagram of experimental setup for (a)THz 
detection with a bolometer. 
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3. Results and discussion 
Figure 2 shows the angular distribution of THz 
emission for the irradiations of (i) single color pulse 
(only fundamental wave: dotted line) and (ii) the 
two-color pulses (the fundamental wave and SH 
wave: solid line). For the irradiation of single color 
pulse, THz pulses are tend to radiate to ±30 degrees 
and there is slightly emission in the laser 
propagating direction (0°). For the irradiation of 
two-color laser pulses, THz energy is enhanced in 
forward direction. To know the distribution of the 
enhanced THz radiation with two-color pulses 
irradiation, THz power obtained by the subtracted (i) 
from (ii) is plotted as dashed-dotted line. The result 
shows that THz energy increased 10-fold in laser 
propagation direction. In these experiments, the 
pulse duration of an incident laser is set to be 200 fs, 
of which pulse gives most intense THz by the 
irradiation of single color pulse in the previous 
experiments. The energy of incident laser is 10 mJ.  
Here we consider the four wave mixing theory to expect the enhanced THz energy. In the theory, 
the THz-wave field is 

)()( ω2
)3( φχ∝ ωcosTHz IItE  

where φ is the relative phase difference between the fundamental and SH waves for the irradiation  
of two-color pulses. χ(3) is the third-order susceptibility tensor. I2ω and Iω are peak intensity of 
fundamental and SH waves, respectively. Xu et al. show that χ(3) varies with relative angle of 
polarization between fundamental and SH waves. Therefore there is a potential for THz-wave to be 
enhanced much more by optimizing laser polarization direction. Currently, we experiment to 
optimize polarization angle for the two-color pulses by individual control of fundamental and SH 
waves. 
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Fig. 2. The angular distribution of THz emission for the 
irradiations of (i) single color pulse of 800nm (dotted 
line) and (ii) the two color pulses of 800nm+400nm 
(solid line). 0° is the laser propagating direction. The 
dashed-dotted line denotes THz power obtained by the 
subtracted (i) from (ii). 
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Program Details 
 
Oral Presentations by Professors (DAY1, 14:40-15:40, Chikushi hall) 
14:40-14:50 OPP1 Natthida Rakkapao (Prince of Songkla Univ.)   

Chitosan – Based Edible Films Incorporated with Different Types of 
Essential Oils Extracted from Thai Herbal  

14:50-15:00 OPP2 Somwang Lekjing (Prince of Songkla Univ.)   
Effect of Chitosan and Clove Oil on Pork Sausage Product 

15:00-15:10 OPP3 Benchamaporn Pimpa (Prince of Songkla Univ.)   
Thai Indigenous Microbial Cultures for Degrading Polyvinyl Alcohol 

15:10-15:20 OPP4 Sutida Marthosa (Prince of Songkla Univ.)  
Simulation of Catalyst Agglomerates’ Influences on the Catalyst Performance  
in Hydrogen Fuel Cells 

15:20-15:30 OPP5 Nguyen Dung Tien (Kyoto Inst. Tech.) 
Study on Crystallization of High cis-Polybutadiene upon 
Stretching using Synchrotron Wide-Angle X-ray Scattering 

15:30-15:40 OPP6 Florian J. Stadler (Shenzhen Univ.) 
Moderately Entangled Telechelic Polybutadiene Temporary Networks – What Can 
Rheology and SAXS Tell Us about Structural Development and Structure? 

 
Plenary Talks by Student 1 (DAY1, 16:00 – 18:00) 
16:00-16:20 PTS1 Shogo Tomita (Kyoto Inst. Tech.) 

Influence of Orientation of a BCC Lattice on Transformation from Nonequilibrium 
Spheres to Cylindrical Microdomains in SEBS Triblock Copolymers 

16:20-16:40 PTS2 Tongsai Jamnongkan (Yamagata Univ.) 
Effect of Particle Sizes on Viscosity and Antibacterial Action of the Suspensions of ZnO 
Nanoparticles Suspended in Poly(vinyl alcohol) Aqueous Solution  

16:40-17:00 PTS3 Yuya Doi (Nagoya Univ.) 
Melt Rheology of Comb-shaped Ring Polystyrenes 

17:00-17:20 PTS4 Chan Hyung Park (Seoul National University) 
Simulation of Hard Sphere Suspensions using Potential-Free Method  
under Oscillatory Shear Flow 

17:20-17:40 PTS5 Reza Salehiyan (Pusan National University) 
Characterizing the Effect of Silica Particles on PP/PS Blends Morphology  
via Nonlinear Rheological Properties 

17:40-18:00 PTS6 Tong Huang (JAIST) 
Improvement of Mechanical Toughness for Poly(lactic acid) without Modifier  

 
Plenary Talks by Student 2 (DAY3, 9:00 – 10:20) 
 9:00 - 9:20 PTS 7 Yingbo Ruan (Chinese Academy of Sciences) 
 Preparation and Rheological Behavior of 

Polymer-Grafted Nanoobjects with Different Shapes 
 9:20 - 9:40 PTS 8 Dexin Chen (Shanghai Jiao Tong Univ.) 

CT/MRI/Fluorescence Trimodel Imaging Probe Based on Upconversion Nanoparticles 
Aiming at Bone Marrow Mesenchymal Stem Cells Therapy 

 9:40 -10:00 PTS 9 Zhijun Nie (Shanghai Jiao Tong Univ.) 
Probing Nonlinear Viscoelasticity of Olefin Multiblock Copolymers Melts  
by Medium Amplitude Oscillatory Shear 

10:00 -10:20 PTS 10 Zhixiang Cai (Shanghai Jiao Tong Univ.) 
  Improved Mechanical Properties of Gellan Gum Hydrogel by Combined Ionic 

and Covalent Cross-linking 
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P20 Young Bok Bae (Ajou Univ.) 
Measuring Deformability of CHO Cells in a Cross-Slot Channel at Different Flow Rates 

P21 Osamu Yamane (Osaka Univ.) 
Rheological Property of Molten Polyurethanes 

P22 Masafumi Kitagawa (Kyoto Univ.) 
Dynamics of Liquid Droplet in Evaporation Process  
Described by the van der Waals Theory 

P23 Praphaiphon Phonsuksawang (Suranaree Univ. Tech.) 
Tacticity Effect on Miscibility and Dynamics of Polyethylene/Polypropylene Blends 

P24 Rattana Choowang (Prince of Songkla Univ.) 
A Preliminary Study on Influence of Citric Acid on Water Absorption and Thickness 
Swelling of Hot-Pressed Oil Palm Wood   

P25 Yuki Okada (Osaka Univ.) 
Precise Analysis of Perfect Zero-Birefringence Polymer 

P26 Tomohiro Onodera (Yamagata Univ.) 
A Study of Electricity Consumption Saving in PE Extrusion 

P27 Pattama Senthong (Prince of Songkla Univ.) 
Functional Activity of MGMT Variant Proteins 

P28 Takeya Tanaka (Kyoto Univ.) 
Dynamic Viscoelasticity of Short Life Foam at Steady State 

P29 Hye Jung Lee (Dankook Univ.) 
Electrical and Thermal Properties of CNT/ Graphene Suspensions  

P30 Ha Seung Kim (Univ. Suwon) 
Conductive Microcellular Foams Incorporated with Polydopamine-Coated Carbon 
Nanotubes via High Internal Phase Emulsion Polymerization 

P31 Sun Hee Park (Dankook Univ.) 
Nanopatterned CNT/Nafion Composite for Micro Fuel Cells 

P32 Seung Hyuk Kwon (Inha Univ.) 
Copolyaniline/Polystyrene Core-Shell Structured Microspheres  
and Their Electrorheology 

P33 Jiajian Liu (Chinese Academy of Sciences) 
Determination of Intrinsic Viscosity - Molecular Weight Relation for Cellulose in 
BmimAc/DMSO Solutions  

P34 Soyeon Ahn (Dankook Univ.) 
Polymer Disperced Liquid Crystal Using Cellulose Nano Whisker Suspension 

P35 Hyungjoon Jeon (Yonsei Univ.) 
The Optical Method for Identify of Nanoparticle Aggregation  
in High Concentrated Colloids with Silica/Quantum Dots/Silica Particles 

P36 Jakkarin Limwongyut (Suranaree Univ. Tech.) 
The Effect of Chain Tacicity of Structure and Dynamic Properties of  

 Polypropylene/Polypropylene Binary Blend Melts: A Monte Carlo Simulation 
P37 Haruki Honda (Kyushu Univ.) 

A Basic Study on Fracture of Bending Stress in Laminated CFRP 
P38 Tanissara Pinijmontree (Rajamangala Univ. Tech. Lanna) 

Rheological Properties of Regenerated Silk Fibroin in AminCl 
P39 Pham Thi Ngoc Diep (Kyoto Inst. Tech.) 

Studies on Crystallization Properties of Poly (Lactic Acid) with Special Diluents  
P40 Takashi Ohri (Yamagata Univ.) 

Effect of Carboxyl Groups on Rheological Properties of Ionomer Melts 
P41 Sumkun Lee (Pusan National Univ.) 

Focusing and Separation of Micro-particles Utilizing Medium 
Viscoelasticity in a Microfluidic Channel 

 
Short Oral Presentation (DAY2, 9:00-12:20) Poster Presentation (DAY3, 10:20-13:00) 
 
P01 Takumi Sako (JAIST) 

Miscibility and Segregation Behavior of Polycarbonate /  
Poly(Methyl Methacrylate) Blend 

P02 Sang Hun Lee (Kyungpook National Univ.) 
A Method for Relaxation Spectrum using Complex 
Decomposition and Piecewise Cubic Polynomials 

P03 Chul Kang (Dankook Univ.) 
Fabrication of Nanostructured Parts using Injection Molding 

P04 Won Kyo Oh (Univ. Suwon) 
Preparation and Properties of Silver Nanowire/Epoxy Nanocomposites 
by Introducing Silica Nanoparticles 

P05 Tomomasa Okayama (Kyushu Univ.) 
The Mechanical Characteristics of CFRP Fabricated Using VARTM Process 

P06 Misaki Oka (Kyushu Univ.) 
Viscoelasticity of Refined Silk Fibroin / Ionic Liquid Solution 

P07 Qiangwei Jin (Shanghai Jiao Tong Univ.) 
Rheological Properties of Aqueous Corn Fiber Gum Solution in 
Comparison with Aqueous Gum Arabic Solution  

P08 Sang Jae Ahn (Univ. Suwon) 
Uniaxial Extension and Compression Methods to Generate Prolate  
and Oblate Ellipsoidal Particles 

P09 Shanling Lu (Fudan Univ.) 
Investigation of Nonlinear Behavior with a Geometrical Interpretation Method 

P10 Hyun Kyung Lee (Dankook Univ.) 
Cellulose Nano Whisker Embedded Polarizing Films 

P11 Wenjuan Chen (Chinese Academy of Sciences) 
Processes of Aromatic Polyimide Film Preparation and  
Multi-layer Polyimide Nanocomposite Film 

P12 Oh Min Kwon (Seoul National Univ.) 
The Effect of Electric Field on Electrical Conductivity of  
Multi-Wall Carbon Nanotube/Polypropylene Nanocomposites 

P13 Dongdong Zhang (Chinese Academy of Sciences) 
Self-Healing Poly(dimethylsiloxane) Elastomer based on Dynamic Acylhydrazone Bonds  

P14 Mira Cho (Ajou Univ.) 
Lateral Particle Migration and Focusing in Shear-thinning Fluids 

P15 Ryuhei Takahashi (Osaka Univ.) 
Analysis of Visco-Plastic Behavior of Thermoplastic Elastomers 
under the Biaxial Stretching Deformation 

P16 Osita Sunday Nnyigide (Pusan National Univ.) 
Rheological Properties of Heat-Induced Gelation of Bovine Serum Albumin  
(BSA) and Effect of Urea on the Gelation 

P17 Boonphop Chaisrikhwun (Prince of Songkla Univ.) 
Influence of Different Molecular Weight Poly(ethylene glycol) 
as Plasticizer of Chitosan Based Solid Polymer Electrolyte  

P18 Souichirou Hirotsu (Kyoto Univ.) 
Nonlinear Thinning of Poly(ethylene oxide)/LiClO4 System under Shear Flow 

P19 Yuankui Leng (Shanghai Jiao Tong Univ.) 
Highly Efficiently Preparation of QD Barcodes for Multiplexing  
via Membrane Emulsification-Solvent Evaporation Method 
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超原子価有機テルル化合物の精密結晶構造解析による化学結合の理解 

【序】高周期典型元素化合物の化学は、嵩高い置換基を導入して速度論的安定化によ
る多重結合（パイ結合）や低配位化合物の研究を中心に発展し、その化学結合の性質の
理解と解明が行われてきた。またそれと平行し、高い酸化状態を有するいわゆる超原子
価化合物も精力的に性質解明が行われてきた。16族元素においては、含酸素有機化合物
の高周期同族体として性質の理解がなされているが、実際には、酸素がもたない種々の
酸化状態の変化に基づく高周期カルコゲン(S, Se, Te)化合物の多様性の理解と系統的合
成研究は十分に行われていない。その主な原因は、化合物の合成的困難さであり、基本
的性質は未解明であると言える。系統的合成の研究例としては、Ph6Te(VI), Ph5Te+(VI), 
Ph5Te-(IV), Ph4Te, Ph3Te+, Ph2Teと、唯一テルルでのみ系統的に比較されている。 
 我々はこれまでに、炭素配位子のみからなる超原子価有機テルル化合物に着目し、中
性のヘキサフェニルテルル(Ph6Te)、中心テルル上に 5 つの芳香族置換基を有する 超原
子価オニウム種 Ph5Te+、およびアニオン種 Ph5Te-について研究を行ってきた。中心元
素が形式的にオクテットを超える価電子をもつ超原子価化合物は、3 中心 4 電子型の超
原子価結合を有するとされ、一般に長く弱い結合に起因する構造と高い反応性を示すこ
とが知られている。また我々は、6 価有機テルル化合物としてヘキサフェニルテルル
(Ph6Te)の合成法を確立し、これが極めて安定な化合物であることを明らかにしてきた。 
 そこで、安定な Ph6Te のテルル周りのいわゆる超原子価結合の電子状態を明らかにす
ることを目的とし、の京都大学化学研究所機器利用型研究においてその化学結合の詳細
を検討することとした。 
【結果・考察】 ヘキサフェニルテルル 1a、ヘキサアリールテルル 1b の合成は、四塩
化テルルを出発原料として 3 段階で行い（Scheme 1）、いずれも無色固体として単離
した。 
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 クロロホルム溶液より良質な単結晶を作製し、京都大学化学研究所単結晶Ｘ線結晶構
造解析装置により構造を確定した（Figure1.）。 

 
  

 
 得られた結果を基に、精密電子密度解析を行った。その結果、6 本の Te‒C 結合は等
価であり、イオン結合の性質をもつ共有結合であることが電子密度解析と理論計算より
判明した。 
 今後、系統的比較と共に理論的にも詳細に検討する必要があると考えられる。 
 
 本研究を行うにあたり、京都大学化学研究所・物質創製化学研究系有機元素化学研究
領域の時任宣博先生、笹森貴裕先生に実験・測定の便宜を図って頂き、理化学研究所橋
爪大輔博士に解析のご協力を戴きました。深く感謝致します 
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Fig. 1 Molecular structure of PCDYol. 
 

Fig. 2 Models of the molecular arrangements of H 
(left) and P (right) structures on the HOPG surface. 
 

Fig. 3 STM image of the adjacent domains of 
the H and P structures physisorbed on 
graphite. The schematic overlays show 
models of the molecular arrangements. 
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Fig. 4 (a) STM height image of the polydiacetylenes 
(bright lines), obtained after UV irradiation to the 
PCDYol layers on HOPG. 

Fig. 5 The energy changes 
along the reaction path of the 
bond formation between the 
diacetylene (DA) monomer 
and carbene oligomer. For the 
P arrangement, the activation 
energy Ea is estimated to be 
0.30 kcal/mol, while it is 0.8 
kcal/mol for the H 
arrangement. These values 
are an order of magnitude 
smaller than that of the 3D 
bulk phase already reported. 
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アロイル基の配向が制御された peri-アロイルナフタレン分子群の結晶構造 
岡本 昭子・東京農工大学大学院工学研究院

【緒言】申請者は,ナフタレン誘導体の peri-位( , ’-位)選択的ジアロイル化反応を独自に開
発してきている。ここで, 選択的に生成する peri-アロイルナフタレン化合物について, 現
在までに, 79 個の結晶構造を決定し, 分子構造, 集積構造の特徴を整理したライブラリを
Cambridge Structural Databaseに構築している [参考: Acta Cryst. E. 75報; Acta Cryst. C. 2報]。
類縁体に共通の特徴として, 二つのアロイル基がナフタレン環に直交, かつ互いに逆向き
に配置した分子構造をとること, 集積構造はいくつかの非 … スタッキング相互作用で安
定化されていることを明らかにしている (図 1)。このような特徴は, peri-アロイルナフタレ
ン化合物の非共平面的な芳香環配置が, … 相互作用を弱め, 本来微弱な「非」 … 相互作
用が強調されていることを示唆している。そこで, peri-アロイルナフタレン化合物の部分構
造を少しずつ変更して, 単分子や集積構造における変化を系統的に整理することを通じ, 

これまで成されてこなかった, 実例に基づく「非」 … 相互作用に関する知見の収集と体
系化を目指すこととした。   

 

 

  

 

 

 

 

 

 平成 24年度共同研究では, アロイル基に隣接する 2-位と 7-位の置換基を変化させた peri-

アロイルナフタレン分子群を設計し, 結晶構造の特徴解析を進めた。本研究では, 1) アロイ
ル基の置換基の変更, 2) カルボニル基のイミノ基への変更, 3) 隣接するアロイル基同士を
分子内で連結, という指針の下, いくつかの化合物を合成し, 結晶構造解析を試みた (図 2)。 
 

【結果】対象化合物群を下図に示す。 
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魔法数金属クラスターの精密質量分析

根岸雄一・東京理科大学 総合化学研究科

背景および目的

チオラート保護金クラスター（Aun(SR)m

クラスター）は、バルクの金とは異なる物

性を発現させることから、新規機能性物質

として大きな注目を集め、盛んに研究が行

われている。様々な分野の研究者による精

力的な研究により、図 1に示すようなクラ

スターが特に高い安定性を示す、「魔法数」

と呼ばれる金クラスターであることが明

らかにされた。この研究領域が急速的かつ

飛躍的な進展を遂げてきた要因の一つに、

質量分析技術の向上が挙げられる。Aun(SR)m クラスターは、構成原子数毎に、精密に

合成、単離することが可能である。単離したクラスターの化学組成を決定することは、

構成原子数が一原子変化するだけで、物理的、化学的性質を変化させるクラスターに

ついて、深い理解を得る上で極めて重要である。本研究ではまず、過去に報告された

Aun(SR)m クラスターの再帰属を行った。次に、クラスターに導電性を付与する上で有

効な配位子と考えられるテルロラート（TeR）を用いて新規金クラスターを合成し、そ

の化学組成の決定を行った。以上の研究は、京都大学化学研究所の高分解能 ESI 質量

分析装置（Solarix）を用いて行われた。

実験方法

本研究で用いた金クラスターは、過去に

Au102(SR)44と帰属されたチオラート保護金クラス

ター（1）と、これまでに報告のない、サイズが 1

nm程度のテルロラート保護金クラスター（2）で

ある。1 については、金イオンを溶液中にて化学

的に還元することでクラスターを生成する Brust

法と、金クラスターを安定クラスターへと変換す

るエッチング処理を行うことで合成した。2 につ

いては配位子交換反応を用いた。具体的にはまず、

オクタンチオラート（SC8H17）保護金 25量体クラ

スター（Au25(SC8H17)18）を合成した。その後、溶

図 1. 魔法数 Aun(SR)mクラスター.

Au25(SR)18 Au38(SR)24

金原子数

10                       100                       

Au144(SR)60

Au

S

図 2. 1の正イオンモードの ESI
質量スペクトル（(a)SC12H25 および
(b)SC8H17）.

X線結晶構造解析は, 結晶サイズが十分大きい場合, 申請者の研究場所 [東京農工大学 機
器分析施設], 微小な場合は京都大学化学研究所, という方針で実施した。囲みなしの化合
物は申請者の研究場所で測定し, 構造は全て決定できた。実線や破線で囲んである化合物
が化学研究所で測定したもので, このうち, 実線で囲んだものが構造決定まで至った。  

本報告書では, 特に重要な知見を与えたフルオロ基をアロイル基上にもつ peri-アロイル
ナフタレン化合物 2, 3と 1,8-ジアロイル体 4，および無置換類縁体 1の解析結果を示す (図
3)。-アロイルナフタレンにはカルボニル基とナフタレン環をつなぐ結合軸まわりで, ベン
ゼン環とナフタレン環の配置により生じる軸性キラリティーがある。結晶中では, 1-アロイ
ルナフタレンは R体と S体が等量ずつ存在するラセミ化合物となっている。この鏡像異性
体の配列に着目してみると, 化合物1-3の場合, ナフタレン環平面に対して垂直な方向には, 

同じ鏡像異性体が同じ向きで連なる。これは, R体と S体が三次元的に交互に並ぶ化合物 4

とは異なる特徴といえる。さらに, 化合物 2, 3では, ナフタレン環平面の水平方向には異な
る鏡像異性体のカラムが
ストライプ状に交互に並
ぶ。これは, 同じ異性体
のカラム同士が寄り集
まった化合物 1とは異な
る特徴である。相互作用
に注目してみると, 化合
物 2, 3の場合, カラム内
にはベンゼン環-カルボ
ニル基間の C–H…O=C

水素結合, カラム間には
メトキシ基メチル部位と
フルオロ基の C–H…F水
素結合がみられる。  

 

 

【結論】申請者の研究場所で測定が困難であった微小な結晶を用いて, X線結晶構造解析を
行え, いくつかの化合物について構造を決定することができた。鏡像異性体の配列を二次
元的に制御する二種類の水素結合が明らかとなった。このような非共有結合性相互作用の
分子集積構造への協同的な寄与が詳細に整理・洗練化されれば, ラセミ化合物をラセミ混
合物 (コングロメレート)に導く結晶デザインの実現も期待できる。 

 

【今後の課題】微小結晶の測定には, プレ測定の結果の迅速な解析とそれに基づく本測定
の適切な測定条件設定の見極めが必要である。 

 

【成果報告】本報告書記載の結果の一部は, 共同研究者 [京都大学化学研究所 (中村 正治
研究室) 助教 磯﨑 勝弘先生]と共著論文 1報にまとめ, 投稿済みである。残りの結晶デー
タについても精密化を進め, 論文による成果発表につなげる予定である。  
 

【謝辞】本研究遂行にあたり, 終始温かく, 辛抱強くご助言, ご指導を賜った京都大学化学
研究所 准教授 高谷 光先生, および教授 中村 正治先生に心から感謝いたします。 
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と呼ばれる金クラスターであることが明
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法と、金クラスターを安定クラスターへと変換す

るエッチング処理を行うことで合成した。2 につ
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スター（Au25(SC8H17)18）を合成した。その後、溶

図 1. 魔法数 Aun(SR)mクラスター.

Au25(SR)18 Au38(SR)24

金原子数

10                       100                       

Au144(SR)60

Au

S

図 2. 1の正イオンモードの ESI
質量スペクトル（(a)SC12H25 および
(b)SC8H17）.

X線結晶構造解析は, 結晶サイズが十分大きい場合, 申請者の研究場所 [東京農工大学 機
器分析施設], 微小な場合は京都大学化学研究所, という方針で実施した。囲みなしの化合
物は申請者の研究場所で測定し, 構造は全て決定できた。実線や破線で囲んである化合物
が化学研究所で測定したもので, このうち, 実線で囲んだものが構造決定まで至った。  

本報告書では, 特に重要な知見を与えたフルオロ基をアロイル基上にもつ peri-アロイル
ナフタレン化合物 2, 3と 1,8-ジアロイル体 4，および無置換類縁体 1の解析結果を示す (図
3)。-アロイルナフタレンにはカルボニル基とナフタレン環をつなぐ結合軸まわりで, ベン
ゼン環とナフタレン環の配置により生じる軸性キラリティーがある。結晶中では, 1-アロイ
ルナフタレンは R体と S体が等量ずつ存在するラセミ化合物となっている。この鏡像異性
体の配列に着目してみると, 化合物 1-3の場合, ナフタレン環平面に対して垂直な方向には, 

同じ鏡像異性体が同じ向きで連なる。これは, R体と S体が三次元的に交互に並ぶ化合物 4

とは異なる特徴といえる。さらに, 化合物 2, 3では, ナフタレン環平面の水平方向には異な
る鏡像異性体のカラムが
ストライプ状に交互に並
ぶ。これは, 同じ異性体
のカラム同士が寄り集
まった化合物 1とは異な
る特徴である。相互作用
に注目してみると, 化合
物 2, 3の場合, カラム内
にはベンゼン環-カルボ
ニル基間の C–H…O=C

水素結合, カラム間には
メトキシ基メチル部位と
フルオロ基の C–H…F水
素結合がみられる。  

 

 

【結論】申請者の研究場所で測定が困難であった微小な結晶を用いて, X線結晶構造解析を
行え, いくつかの化合物について構造を決定することができた。鏡像異性体の配列を二次
元的に制御する二種類の水素結合が明らかとなった。このような非共有結合性相互作用の
分子集積構造への協同的な寄与が詳細に整理・洗練化されれば, ラセミ化合物をラセミ混
合物 (コングロメレート)に導く結晶デザインの実現も期待できる。 

 

【今後の課題】微小結晶の測定には, プレ測定の結果の迅速な解析とそれに基づく本測定
の適切な測定条件設定の見極めが必要である。 

 

【成果報告】本報告書記載の結果の一部は, 共同研究者 [京都大学化学研究所 (中村 正治
研究室) 助教 磯﨑 勝弘先生]と共著論文 1報にまとめ, 投稿済みである。残りの結晶デー
タについても精密化を進め, 論文による成果発表につなげる予定である。  
 

【謝辞】本研究遂行にあたり, 終始温かく, 辛抱強くご助言, ご指導を賜った京都大学化学
研究所 准教授 高谷 光先生, および教授 中村 正治先生に心から感謝いたします。 
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国際会議報告 

会議名： The 4th International Conference on MEXT Project of Integrated Research on 

Chemical Synthesis & ICOMC 2014 Pre-symposium in Kyoto 

 第 4回統合物質国際シンポジウム（兼）ICOMC 2014京都プレシンポジウム 

主	 催： 文部科学省特別経費統合物質創製化学推進事業 

協	 賛： 京都大学化学研究所・化学関連分野の深化・連携を基軸とする先端・学際研

究拠点、ICOMC 2014組織委員会、新学術領域研究「感応性化学種」総括班 

期	 日： 平成 25年 7月 10日～11日 

会	 場： 京都大学宇治おうばくプラザ 

 

	 京都大学化学研究所・共同利用・共同研究拠点他の支援を受け、先導的物質合成の

ための新学術基盤の構築を目的とする標記事業の第 4回国際シンポジウムが、二日間

の日程で開催された。本シンポジウムは、オーラルセッションとポスターセッション

から構成され、オーラルセッションでは、フランス・イギリス・ドイツ（2名）・カナ

ダ・日本（2名）の著名研究者による 7件の招待講演と、標記事業に参加する北大・

名大・京大・九大から各 2件の成果報告が行われた。また、ポスターセッションでは

79件の成果報告が行われた。 
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The 4th International Conference on MEXT Project of Integrated Research on Chemical Synthesis 

ICOMC 2014 Pre-symposium in Kyoto 

“Synthetic Approaches to New Chemical Functions” 
 
Date: July 10 (Thu) – 11 (Fri), 2014 
Venue: Uji Obaku Plaza, Uji Campus, Kyoto University 
 

Organized by MEXT Project of Integrated Research on Chemical Synthesis 
Supported by Joint Usage/Research Center of Institute for Chemical Research, Kyoto University 
Supported by MEXT Grant-in-Aid for Scientific Research on Innovative Areas “Stimuli-responsive 

Chemical Species” 
 

Program 

July 10 (Thu) 

13:00-13:10 Opening Remarks: Takashi Aoyama (The Vice-Director of ICR, Kyoto University) 
 
 (Chair: Yuichi Shimakawa, Kyoto University) 

13:10-13:50 Werner Paulus (Universite de Montpellier 2, France) 

 “Scaling of Structural and Electronic Ordering 
  in Non-stoichiometric Oxides: Where are the Limits?” 
 
13:50-14:20 Stephan Irle (Nagoya University, Japan) 

 “Super-reduced Polyoxometalates: Excellent Molecular Cluster 
  Battery Components and Semipermeable Molecular Capacitors” 
 
14:20-14:50 Atsushi Fukuoka (Hokkaido University, Japan) 

 “Refrigerator Catalyst: Oxidation of Ethylene by Platinum/Mesoporous Silica Catalysts” 
 
14:50-15:20 Coffee Break 
 
 (Chair: Kiyotaka Asakura, Hokkaido University) 

15:20-16:00 Derec C Sinclair (University of Sheffield, UK) 

 “The Remarkable Influence of Non-stoichiometry 
  on the Electrical Properties of the Polar Perovskite Na1/2Bi1/2TiO3” 
 
16:00-16:20 Katsuhiro Isozaki (Kyoto University, Japan) 

 “Enhanced Catalysis of Gold Nanoparticles  
  Surrounded by Alkanethiol Self-Assembled Monolayers” 
 
 (Chair: Yoshihiko Kanemitsu, Kyoto University) 

16:20-16:40 Kenta Motobayashi (Hokkaido University, Japan) 

 “Interfacial Structure of Ionic Liquids Near a Gold Electrode 
  and Its Potential Dependence: a Surface-Enhanced Infrared Study” 
 
16:40-17:20 Shinya Koshihara (Tokyo Institute of Technology, Japan) 

 “Search for a Hidden Phase in Strongly 
  Correlated Systems Based on Ultrafast Structural Dynamics” 
 
17:30-19:30 Reception 

	 まず、京都大学化学研究所・青山卓史副所長から開催の辞が述べられ、化学研究所

からの歓迎の意と先導的物質合成研究への期待感が示された。 

	 第一日目には、招待講演者であるWerner Paulus教授（Universite de Montpellier 2, フ

ランス）、Derec C. Sinclair教授（University of Sheffield, イギリス）、腰原伸也教授（東

京工業大学）を含む 7名の講演が行われた。いずれも、無機・物理化学系の研究に焦

点をあてたもので、新規な金属酸化物材料の設計法と合成法、さらには材料物性の評

価法と計測法について最新の研究成果が披露された。 

	 第二日目は有機化学系の研究に焦点をあてたもので、招待講演者である Holger 

Braunschweig 教授（Universität Würzburg, ドイツ）、Michael D. Fryzuk 教授（The 

University of British Columbia, カナダ）、碇屋隆雄教授（東京工業大学）、Gerhard Erker

教授（Universität Münster, ドイツ）を含む 8名の研究者による講演が行われた。この

セッションは、翌週から札幌で開催された第 26 回国際有機金属化学会議（ICOMC 

2014）のプレシンポジウムを兼ねて開催されたもので、3名の外国人講演者はいずれ

も本会議の基調講演者であり、同分野の著名研究者である。そのため、学内外から 160

名を超える参加者が集まり、活発な議論が展開された。 

	 また、第一日目の夜にはレセプションが、第二日目の昼食時にポスターセッション

が開催され、終始盛況のうちに会は終了した。 

 

文責：小澤文幸（世話人代表） 
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流動と変形に誘起される高分子結晶化 
（繊維の科学と技術に関する国際シンポジウム，ISF2014） 
Flow & Deformation Induced Polymer Crystallization  
(International Symposium on Fiber Science and Technology, ISF2014) 
主催：京都大学化学研究所 
共催：繊維学会、東洋紡株式会社 
於：東京ファッションタウン、東京 
年月日：平成２６年９月２８日〜１０月１日 
参加人数：70名 
世話人：京都大学化学研究所高分子材物質研究領域 金谷利治、東洋紡株式会社

村瀬浩貴 
 
繊維学会は創立７０周年を迎え、それを記念して「繊維の科学と技術に関する国際

シンポジウム，ISF2014」を東京お台場の東京ファッションタウン(TFT)ビルで、
開催した。一般に繊維の紡糸過程では、天然および合成高分子は流動や変形の場に

さらされ、その中で結晶化し構造形成を行う。繊維中の結晶構造、結晶化度、結晶

サイズ、さらにはその高次構造は繊維の物性に大きく影響を与える。よって、繊維

科学においては、高分子の流動や変形に誘起される結晶化過程は非常に重要な研究

対象となっている。近年では、放射光 X線や中性子線など、いわゆる量子ビームが
比較的容易に利用できるようになり、そのおかげで流動と変形に誘起される高分子

結晶化の分野も格段の進展を遂げている。本会議は、そのよう科学的な背景をもと

に、国際シンポジウム(ISF2014)の特別セッション S3として、化学研究所が主催し
て開催された。この分野は、応用的な側面も強く、産業界からも注目されているた

め、高強度・高弾性率繊維を製造している東洋紡株式会社にも世話人として参加し

ていただき、産業界からの研究にも注目した。 
５名の海外からの講演者を含む１１名の Keynote speakersと５名の一般講演者

による計１６名の口頭発表および６件のポスター発表が行われた。融液、溶液、固

体と系に関わらず、シシケバブの形成メカニズムに関して様々なアプローチを駆使

した研究発表が多数行われた。特に、放射光を用いたその場観測およびマイクロビ

ームによる局所構造解析、あるいは中性子散乱を用いて分子量の効果を観測する手

法は、流動・変形誘起結晶化メカニズム解明の大きな潮流となっている。薄膜にお

ける結晶化過程に関しても放射光を用いた Grazing-incident（すれすれ入射）の手
法で構造形成の時間変化を追跡した発表がなされた。コンピューターシミュレーシ

ョンは本分野においても無くてはならない手法となっており、Shear-boundary を
意図的に生成させた系の流動結晶化をシミュレートした発表が行われた。また、繊

維・フィルム・ゴムの延伸過程および重合過程における結晶化挙動など、工業的に

も重要な合成・加工プロセスに関する研究報告がなされた。各発表において、活発

なディスカッションが展開された大変有意義なセッションとなった。 
 

July 11 (Fri) 

 (Chair: Shigehiro Yamaguchi, Nagoya University) 

 9:20-10:00 Holger Braunschweig (Universität Würzburg, Germany) 

 “Transfer, Metathesis and Catenation: 
  Reactivity Patterns Emerging from Borylenecomplexes” 
 
10:00-10:30 Katsuhiko Tomooka (Kyushu University, Japan) 

 “Recent Advances in the Chemistry of Dynamic Planar Chiral Molecules” 
 
 (Chair: Kazunari Yoshizawa, Kyushu University) 

10:30-10:50 Shohei Saito (Nagoya University, Japan) 

 “Rigid-Flexible Hybrid π Materials for Dynamic Functions” 
 
10:50-11:30 Michael D. Fryzuk (The University of British Columbia, Canada) 

 “New Ligand Designs Based on Nitrogen and Phosphorus Donors” 
 
11:30-13:30 Group Picture, Lunch, and Poster Session 
 

 (Chair: Masaharu Nakamura, Kyoto University) 

13:30-14:10 Takao Ikariya (Tokyo Institute of Technology, Japan) 

 “Recent Progress in Bifunctional Molecular Catalysis” 
 
14:10-14:30 Takashi Kamachi (Kyushu University, Japan) 

 “Toward Rational Design of Organocataysts: DFT-Based Conformation Analysis” 
 
 (Chair: Fumiyuki Ozawa, Kyoto University) 

14:30-15:00 Norihiro Tokitoh (Kyoto University, Japan) 

 “Synthesis of a Dialumene-Benzene Adduct and Its Reactivity  
  as a Synthetic Equivalent of Low-valent Aluminum Species” 
 
15:00-15:40 Gerhard Erker (Universität Münster, Germany) 

 “Frustrated Lewis Pairs: Some Metal 
  Reminiscent Chemistry of Main Group Element Compounds” 
 
15:40-15:45 Closing Remarks: Fumiyuki Ozawa (The Conference Chair, ICR, Kyoto University) 
 
––––––––––––––––––––––––––––––––––––––––––––––––––––––––––––––––––––––––––––––––––––––– 
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流動と変形に誘起される高分子結晶化 
（繊維の科学と技術に関する国際シンポジウム，ISF2014） 
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主催：京都大学化学研究所 
共催：繊維学会、東洋紡株式会社 
於：東京ファッションタウン、東京 
年月日：平成２６年９月２８日〜１０月１日 
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による計１６名の口頭発表および６件のポスター発表が行われた。融液、溶液、固
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高分子結晶に関する ICRシンポジウム 2014 
(ICR Symposium on Polymer Crystals 2014) 
主催：京都大学化学研究所 
共催：山形大学、東洋紡株式会社 
於：京都メルパルク 
年月日：平成２６年１０月２日〜３日 
参加人数：30名 
世話人：化学研究所高分子材物質研究領域 金谷利治、山形大学 松葉豪、東

洋紡株式会社 村瀬浩貴 
 
本会議に先立ち行われた「繊維の科学と技術に関する国際シンポジウム

（ISF2014）」の特別セッション S３は、繊維科学に特に関係の深い「流動と変
形に誘起される高分子結晶化」に焦点を当て行われた。高分子結晶化は流動や

変形誘起にされるものだけでなく、一般に学問的にも産業的にも重要であり、

多くの会議が開催されている分野である。よって、ISF2014 のサテライト会議
である本会議では流動や変形に誘起される結晶化にとらわれることなく、高分

子結晶化の最近の進歩と問題点を議論するために、化学研究所が主催して京都

メルパルクで開催された。また、成型加工や産業利用の側面も考慮して、山形

大学や東洋紡株式会社にも共催として加わってもらった。海外からの招待講演

者 3 名を含む１４名の招待講演者による講演、さらに１２件のポスター発表を
行った。 
変形や流動に誘起される高分子の結晶化過程の研究は、本会議でも議論がさ

れた、一般的な物理描像を打ち立てようという野心的な研究が目を引いた。ま

た、薄膜での結晶化を原子間力顕微鏡やすれすれ入射の X 線広角・小角散乱
(GIWAXS、GISAXS)で観る研究は今後の新しい流れを作るものと期待された。
中間相を経由する結晶化の研究についても新たな事実が報告された。その他、

溶融過程の研究や生分解性の高分子の結晶化過程など実用を意識した研究につ

いても報告がなされた。全ての発表において、非常に活気ある討論が展開され

た。また、ポスター発表においては、若い人を中心に活発な議論がなされ、非

常に有意義な会議となった。 
 

 
図１。特別セッション S3参加者の集合写真 
 

 
図２。本体のシンポジウムである ISF2014のHPのトップページ 

－212－



高分子結晶に関する ICRシンポジウム 2014 
(ICR Symposium on Polymer Crystals 2014) 
主催：京都大学化学研究所 
共催：山形大学、東洋紡株式会社 
於：京都メルパルク 
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た。また、ポスター発表においては、若い人を中心に活発な議論がなされ、非
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化学研究所国際 NMRシンポジウム 2014：固体 NMR技術の最前線 

日仏ワークショップ 

ICRIS-NMR ’14: Technological Frontiers in Solid-State NMR 

A French-Japanese Workshop 

の開催 

 
1. 日程：平成 26年 10月 4日～5日 
2. 場所：京都大学宇治キャンパス 化学研究所共同研究棟大セミナー室 
3. 主催：京都大学化学研究所 
4. 共催：化学研究所共同利用・共同研究拠点 

日本核磁気共鳴学会 
公益社団法人 高分子学会 
University of Orléans, France 
CNRS, France 

5. 世話人：＜組織委員長＞時任宣博(化学研究所所長)、＜組織委員＞渡辺宏
(化学研究所共同利用共同研究拠点長)、梶弘典(化学研究所)、西山祐介(化学
研究所、JEOL RESONANCE)、福島達也(化学研究所)、鈴木克明(化学研究所)、
志津功將(化学研究所)、浅野敦志(防衛大学校)、Pierre Florian (CEMHTI, 
Orleans)、Franck Fayon (CEMHTI, Orleans) 

6. 参加者数：50名 
 
固体 NMRの技術は ever-growingであり、現在もさかんに新たなコンセプトに
基づいた研究・開発が進められている。今回、化学研究所国際シンポジウム 
(Institute for Chemical Research International Symposium, ICRIS) の分科シンポジ
ウムとして、固体 NMRに関する会を開催した。学生のための固体 NMRの基
礎に関する講義に始まり、最先端プローブ開発、測定法、また、最新の固体 NMR
アプリケーションに関する講演が行われた。フランス、日本を中心とした限ら

れたメンバーでの会とすることにより議論を深め、それぞれの研究者が管理し

ている NMR装置の共同利用化、また、共同研究推進を図ることも重要な目的
の一つとしたが、実際に各所で共同研究の話も持ち上がり、有意義なイベント

であった。よその共同研究に関して触れるのははばかられるため、我々の例を

挙げると、この会を通じ、CEA Grenobleのリサーチディレクターである Gael de 
Paëpe博士が、我々の行っている有機デバイスに関する固体 NMR研究に強い興
味を抱き、一方、我々も Gael de Paëpe氏の固体動的核偏極(DNP)-NMR技術が
極めて有用であることを認識し、共同研究を進めることとなった。幸い、本学

の研究大学強化促進事業 学際・国際・人際融合事業「知の越境」平成 27年度 
融合チーム研究プログラム(SPIRITS)に採択され、この共同研究が 4月からスタ

 
会議における招待講演者 Professor Benjamin Hsiao (Stony Brook University, 
USA) の講演の様子。 
 

 
図２。ポスターシェッションの様子 
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化学研究所国際 NMRシンポジウム 2014：固体 NMR技術の最前線 
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「曲面状有機π電子系化合物の合成と応用に関する国際シンポジウム  (International 

Symposium on the Synthesis and Application of Curved Organic π-Molecules and Materials 

(CURO-π))」の開催 

 

標記シンポジウムが2014年10月19日〜21日の日程で、京都大学宇治キャンパス宇治おう

ばくプラザで開催された。本国際シンポジウムは、CURO-π組織委員会（組織委員長：申請

者、他国際委員2名、国内委員2名）を中心に、（独）科学技術振興機構（JST）主催で、京

都大学教育研究振興財団、京都大学化学研究所拠点、東北大学原子分子材料科学高等研究

機構、内藤財団の共催、ならびに、日本化学会、高分子学会、有機合成化学協会、近畿化

学協会の後援を得る形で行われた。最終的な参加人数は、139名（内海外18名）にのぼり、

本該当分野の研究者、学生が一堂に会し、最新の成果の発表や､今後の本分野の可能性や問

題点に関する議論が行われ盛会であった。 

本シンポジウムは、近年の研究進展が著しい曲面状有機π電子系化合物の合成と物性を主

題として扱う初めての会議であった。特に、その分子群の一つであるシクロパラフェニレ

ン (CPP)の合成法が2008年に報告されて以来、CPPやその誘導体の合成および物性に関する

研究が急速に進展してきており、新しい研究分野として発展しつつある。こうした中、最

新の研究成果の発表や意見交換を行うと共に、当該分野のさらなる発展を図るべく、当該

分野を先導している我が国で本シンポジウムが開催された。 

本シンポジウムでは、初日の19日にポスター発表（57件）、キーノート講演（1件）、20、

21日に招待講演（20件）が主に行われた。その概要は以下に示す通りである。 

キーノート講演では、Lawrence T. Scott 教授（Boston College、米国）によって「Geodesic 

Polyarenes: Synthetic Precursors to Carbon Nanotubes」と題する講演が行われた。Scott 教授ら

がすでに達成したフラーレンの全合成をはじめ、未だ達成されていないカーボンナノチュ

ーブの化学合成の達成に向けた研究内容を紹介された。非常に合理的で緻密な分子設計の

もと展開されている研究内容は圧巻であり、見るものを圧倒する迫力があった。さらに、

招待講演では、当該分野のトップランナーによる発表が行われた。20日は、Jay. S. Siegel教

授（天津大学、中国）によるコラニュレンの大量化学合成に関する発表にはじまり、13件

の講演が、21日は、7件の講演が行われ、Rainer Herges教授（University Kiel, ドイツ）によ

るベルト状のπ共役系の表と裏をつなげて輪状にしたメビウスπ環状共役化合物に関する発

表の後、閉会となった。特に、世界各国から当該分野の第一線で活躍する研究者を多数招

待し（海外13名）、講演を依頼出来た点は、本会議の成功の要因の一つであったと言える。

さらに、最新の成果をまとめた内容の発表だけでなく、論文に未だ掲載されていない研究

成果を含む非常に重要な発表が多く、いずれの発表においても白熱した議論が行われた。

また、曲面をキーワードに、環状、ツイスト、螺旋構造等、特徴的な構造を持つ分子に関

係した発表も多く、当該分野の学問分野の広がりやさらなる可能性を見出すことができた。

ポスター発表（19日）では、若手研究者、学生を中心とした参加者から57件の発表があっ

ートすることとなっている。本シンポジウムは、今回が第一回目であり、これ

を今後継続するかどうかを組織委員で議論したが、フランス側のオーガナイザ

ーである Pierre Florian氏、Franck Fayon氏が極めて積極的で、2年後はフラン
ス、4年後は日本で開催することを約束し、閉会となった。 

 (報告者：梶 弘典・環境物質化学研究系 分子材料化学研究領域 教授) 
 
プログラム 
Day1: Oct 4th 
9:30-9:40  Greetings 
9:40-10:20  Christian Bonhomme (LCMCP Paris) 
  Introduction to ssNMR of Hybrid Materials 
10:20-11:00  Franck Fayon (CEMHTI Orléans) 
  Application of ssNMR to Disordered Materials 
11:00-11:40  Xianyu Xue (Okayama Univ.) 
  Application of ssNMR to Inorganic Earth Materials 
11:40-12:40  Lunch Break 
12:40-13:20  Yusuke Nishiyama (JEOL RESONANCE Inc.) 
  Ultra-Fast MAS 
13:20-14:00  Dimitris Sakellariou (CEA Saclay) 
  Permanent, Spinning Magnets & Micro-Coils 
14:00-14:40  Kazuyuki Takeda (Kyoto Univ.) 
  Micro-coils and strong rf irradiation 
14:40-15:20  Jean-Paul Amoureux (Lille Univ.) 
  Indirect Detection Methods in Solid-State NMR 
15:20-15:40  Break 
15:40-16:20  Makoto Negoro (Osaka Univ.) 
  Dynamic nuclear polarization using triplet states 
16:20-17:00  Gael de Paëpe (CEA Grenoble) 
  MAS DNP at Ultra Low Temperature 
17:00-17:40  Fabien Aussenac (Bruker BioSpin SAS) 
  Solid State DNP-NMR at 263 to 527 GHz 
17:40-18:20  Takashi Mizuno (JEOL RESONANCE Inc.) 
  Cryo-coil MAS 
Day2: Oct. 5th 
9:00-9:40  Kiyonori Takegoshi (Kyoto Univ.) 
  Introduction to ssNMR of Organic Solids 
9:40-10:20  Hironori Kaji (Kyoto Univ.) 
  NMR of Organic Semiconductors 
10:20-11:00  Elodie Salager (CEMHTI Orléans) 
  In-situ NMR of Batteries 
11:00-11:20  Break 
11:20-12:00  Pierre Florian (CEMHTI Orléans) 
  Very High-Temperature NMR 
12:00-12:40  Thibault Charpentier (CEA Saclay) 
  NMR of Radioactive Materials 
12:40-12:50  Closing 
 

－216－
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ICR Polymer Physics Workshop 2014 の開催 
 
開催の経緯： 

高分子はプラスチックに代表されるように材料として身近であり，その性質を分子論的に理解し予測する

ことは科学の重要な課題と位置づけられている．高分子科学のなかで，高分子が示す化学的な詳細によらな

い普遍的な物性を物理的な側面から理解しようとする立場は高分子物理学（polymer physics）と呼ばれる． 

このような高分子科学，高分子物理学において，化学研究所は古くから世界的な拠点として知られており，

国内外研究機関との共同研究が活発に行われている．その結果として外部の若手研究者が滞在することも多

い．本年度は欧米を代表する２つの研究室からそれぞれ大学院生が長期滞在した． 

欧州からは，ドイツのダルムシュタット工科大学から博士課程の学生 Langeloth氏が３ヶ月間にわたって

滞在した．これはダルムシュタット工科大学化学科と京都大学化学研究所の間で締結された学術交流協定

MOUに基づくものである．また Langeloth氏の滞在は平成 26年度化学研究所若手研究者国際短期受入事業

により支援された．Langeloth 氏の指導教官である Müller-Plathe 教授は高分子の粗視化モデリングを用い

たシミュレーションの世界的な第一人者であり，化学研究所の増渕と共同研究を行なっている．Langeloth

氏はこの共同研究によって開発された，高分子のダイナミクスを高速に計算できる手法を，更に発展させる

ために来日，滞在した． 

米国からは，ミネソタ大学から博士課程の学生 Panthani 氏が同じく３ヶ月間滞在した．こちらもミネソ

タ大学化学工学および物質科学科と京都大学化学研究所の間で締結された学術交流協定 MOUに基づくもの

である．Panthani 氏の指導教官である Bates 教授は，高分子科学全般での先駆的な研究で知られ，特に高

分子の一次構造が高分子の静的，動的な性質に対して，超分子的な構造を介してどのように関係するかを様々

な実験的手法を駆使して調べている．化学研究所の渡辺教授とは旧知の関係にある．Panthani氏はポリ乳酸

系のブロック共重合体が形成する構造と物性を調べるために来日，滞在した． 

上記２名の大学院生が時期を同じくして滞在する機会を得たため，ワークショップを開催した．また東京

大学から同じく博士課程の学生である片島氏を招聘し，ゲルの基礎的な物性に関する講演もいただいた． 

 

内容: 

１）開催期日 2014年 9月 18日 

２）開催場所  京都大学宇治キャンパス内N531C会議室 

３）開催責任者  増渕雄一（京都大学化学研究所・准教授） 

４）参加者数  ２０名 

５）プログラム 

13:20-14:20  Swelling and mechanical properties of Tetra-PEG gels  

Takuya Katashima (Univ. Tokyo, Japan) 

14:30-15:30  Dissipative particle dynamics simulation of polymer melts and solutions 

Michael Langeloth (TU Darmstadt, Germany) 

た。レセプションを兼ねたポスター発表であり、終始和やかな雰囲気の中行われた。 

本シンポジウムでは、講演の他に、レセプション（19 日）、バンケット（20 日）、コー

ヒーブレイク（会期中に 3 回）も行われた。そのような場では、研究に関する議論と意見

交換に加えて、多くの参加者の間でお互いの懇親を深めていたことが印象的である。本シ

ンポジウムが、当該分野の強固な研究者ネットワークの構築と綿密な国際交流に一役買っ

たと考えられる。また、会期中に CURO-π 組織委員会を開催し、第二回目の CURO-π が、

Ramesh Jasti 准教授を組織委員長として 2016 年に米国、オレゴンにて開催することが決定

され、本分野が益々発展していくことが期待される。 

 

(報告者：山子 茂・材料機能化学研究系 高分子制御合成領域 教授) 

 

：全体集合写真 
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先端ビームナノ科学センター

「ビーム科学・高エネルギー科学」講演会の開催

実施日：日時：平成２６年１０月２８日（火）

実施場所：化学研究所共同研究棟会議室

京都大学化学研究所（以下、化研と略す）はその理念からも分かるように、

発足時から今日に至るまで、常に学術の多様性と異分野連携融合を重要視して

きている。化研には、化学系はもちろん生物系と物理系の研究領域が存在し、

常に、研究が近視野化や狭視野化しないような組織運営が行われている。化研

が進める共同利用・共同研究拠点事業においても、そのような姿勢が貫かれて

いる。化研のセンターの一つである先端ビームナノ科学センターは量子ビーム

の生成と制御という物理系の研究領域とそれらを用いた物質（無機、有機、生

体）の観察の化学・生物系の研究領域とで組織されている。本センターの重要

な研究対象の一つが量子ビーム科学であるが、量子ビームに関わる学術は非常

に広範囲に渡る。まず、量子ビームといっても、光、電磁波（テラヘルツ波）、

電子ビーム、X線（γ線）、イオンビーム、中性子線、RIビームと多種であり、

それらの特性（スピン偏向や短パルス化など）までを考えると多種多様である。

また、これらの先端性能を有する生成装置、施設は常に世界的に競争のもとに

ある。このような背景から、ビーム科学に関連する分野の国内外の動向や展望

を広い視野をもって知る事は極めて重要であり、そのような意図から標記講演

会を企画実施した。講演会には国内の各方面の第一人者を講師に招き、以下の

講演を頂いた。

講演１「加速器科学の学術としての現状動向と将来展望」

（生出 勝宣氏 加速器研究施設 施設長）

講演２「素粒子・核物理の学術動向と将来展望」

（斉藤 直人氏 センター 副センター長）

講演３「アト秒科学の展望：レーザー科学と加速器科学の融合」 

（緑川 克美氏 理化学研究所 光量子工学研究領域 領域長）

講演４「量子ビームの医学・生物学応用の最近の発展と動向」

（粟津 邦男氏 大阪大学工学研究科 教授）

講演５「高エネルギー密度科学と光材料科学」

（畦地 宏氏 大阪大学 レーザーエネルギー学研究センター長）

 15:40-16:40  Structure-property relationships of poly(lactide)-based triblock and multiblock copolymers 

Tessie Panthani (Univ. Minnesota, USA)  

 

６）実施状況 

アナウンスを広く行わなかったために参加者数も多くなかったが，学内外（大阪大学，京都工芸繊維大学，

京都大学工学研究科等）の関連研究室からも参加者があり，活発で実質的な議論が行われた．講演者が学生

ということもあり，内容が絞られていたことで発表内容が十分聴衆に浸透したように思われた．議論は懇親

会まで和やかな雰囲気のもとで行われた． 

 
写真１：片島氏（左）Langeloth氏（右）の講演の様子 

 
写真２：Panthani氏の講演の様子（左）と懇親会での議論（右） 

最後に： 

化研を訪れる研究者による講演会は多く開催されているが，学生によるものはあまり多くないように思われ

る．しかし海外の学生による発表を，特に長時間のセミナーでじっくり聴くことは，化研の教員や学生にと

って，研究の現場を知ることができる非常に有意義な機会ではないかと感じた．本ワークショップ開催およ

び Langeloth 氏，Panthani 氏の滞在にあたりご協力いただきました各位に感謝申し上げます． 

 

（報告者 化学研究所・准教授・増渕雄一） 

－220－



先端ビームナノ科学センター
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業の課題を示された（講演４）。その上で、量子エネルギーが新しい医療（診

断・治療）を拓くと、様々な実例を示しながら、期待を述べられた。 

量子ビームを駆使した高エネルギー科学については多様性や高い潜在能力が

あることは本講演会で明らかとなったが、装置の高価・大型化への対応が課題

となる。装置が大型になればなるほど、大学の小研究室は離れて行き、しいて

は人材の枯渇が始まることも同時に講演から改めて感じ取られた。本講演会は、

大型装置を必要とする研究をいかに推進するべきかについて考えさせられるも

のであった。共同利用・共同研究拠点は基本的には大学の研究所の一事業であ

り、このような拠点事業を通じて、国の大型研究施設と大学の講座（小研究室）

の活動を接続する方策を探ることも重要であると考えられる。

高エネルギー科学分野の動向を大局的に見る事のできる、極めて有意義な講

演会であった。

報告者：阪部 周二・先端ビームナノ科学センター

レーザー物質科学研究領域 教授

講演６「小型加速器中性子源の可能性」

（古坂 道弘氏 北海道大学工学研究科 量子理工学専攻 教授）

聴講者の専門分野も多岐に渡っていたが、講師はこのような聴衆にも理解し易

い明瞭な講演を行っていただいた。

これらの講演からの共通的な課題をみることができた。

・ 装置スケールの技術的限界とその打破

・ 大型装置の運転、維持

・ 大型装置に関わる研究分野の教育、人材育成

高エネルギー量子ビーム装置は J-Parc の加速器に代表されるように高価、大型

であり、どこの機関でも容易に所有・維持・管理することができる訳ではない。

そのため、それらを用いた研究は自ずと様々な制限を受ける。また、利用が制

限されるために、大学の講座単位の規模の研究としては避けられる傾向は否め

ない。他方、生出氏は講演１の中で、加速器の教育について言及して「一般論

として、加速器の大学院生の教育環境においては、KEKは総合大学に及ぶもの

ではない」と、大学の講座単位での教育が重要であると述べている。このよう

に相反する状況の中、当該分野の教育や人材育成が大きな課題となる。大型装

置をより小型化しようとの取り組みも行われており、従来の加速器をより洗練

させることにより、ある程度の小型化も可能であることを、古坂氏は講演６で

示し、「小規模中性子源で世界が変わる」と力説された。利用者の増大として

は重要な開発である。他方、従来型の加速器の概念には限界があることは事実

であり、さらなる大型化への道は容易でない事は齋藤氏の講演２からも理解さ

れた。レーザー加速など新しい概念の加速器の研究への取り組みが今後益々重

要になると緑川氏は述べている（講演３）。しかし、レーザー加速研究におい

ても必要なレーザー装置が大型化しており、従来加速器と同様の課題に直面し

かねない。しかし、畦地氏は「海外では国を挙げて光への取り組みに力をいれ

ており、産業界・学界の両方においてレーザー開発が精力的に行われているの

に対して、我が国の遅れを危惧している（実際に、レーザー製品はほとんどが

海外製である）」と結んでいる（講演５）。また、粟津氏は我が国の医薬品・

医療機器ともに貿易赤字が拡大していることを示した。特に、治療機器を中心

に、日本の強みである「ものづくり力」が活かせていない、再生医療、個別化

医療など世界的に研究が進む分野でも実用化で後れていると、我が国の医療産
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KUBIC-NII Joint Seminar on Bioinformatics の開催 
 

開催の経緯：

化学研究所（以下、化研と略）は、平成 22 年度より、「化学関連分野の深化・連携

を基軸とする先端・学際研究拠点」としての共同利用・共同研究拠点の活動を開始し

ている。その附属センターであるバイオインフォマティクスセンター（KUBIC）では

バイオインフォマティクス研究に関する情報交換や交流を促進するため、国内外の研

究者と国際ワークショップや研究会を開催してきた。このセミナーはこの活動の一環

として化研が国立情報学研究所と共催で開催した研究会である。 

KUBIC の阿久津は以前より国立情報学研究所の井上教授と交流を持ち、研究会や国

際ワークショップなどを通じ情報交換を行ってきた。井上教授の研究グループは人工

知能や論理プログラミングにおいて国際的に非常に高いレベルの研究を行っているが、

そのバイオインフォマティクスへの応用についても精力的に研究を進めている。そこ

でお互いに研究成果を報告しあい、また、議論を行うことにより、それぞれの研究の

発展にフィードバックすることができると考え、KUBIC-NII Joint Seminar on 

Bioinformatics という名称の研究会を平成 22 年度より毎年開催してきたが、平成 26 年

度においても 11 月 17 日に化研にて開催した。 

 

内容：

会議のテーマはバイオインフォマティクスであるが、特に論理プログラミングやア

ルゴリズムを主要な方法論とするバイオインフォマティクス研究が中心テーマとなっ

ている。参加者は国立情報学研究所の井上教授の研究グループと関連研究者、東京工

業大学の佐藤教授、および、KUBIC の数理生物情報研究領域の教員、学生、関連研究

者であるが、外国人研究者による発表も６件含まれるため、研究会はすべて英語を用

いて行った。参加者は発表者１２名および数理生物情報研究領域および井上研究室の

学生など４名程度であった。発表者のうち２名はフランス、１名はドイツ、１名は中

国からの研究者であり、また、他の発表者や参加学生にも外国籍の研究者や留学生が

多く、小規模ながらも国際色豊かなものとなった。 

発表内容は、論理プログラミング、協力ゲーム理論、モデル検査理論の生物学への

応用、プロセスヒッティング理論の生物学への応用、確率マルコフ場の拡張、グラフ

の向きづけ問題とその生物学への応用、木構造のパターンマッチングアルゴリズム、

周期的な生命システムのモデル化、時間遅れを含む生命システムの推定法、大量タン

パク質データのドメイン構造に基づく圧縮、文字列圧縮を用いた進化系統樹推定法な

ど、多岐に渡るものであった。ただし、これらの中には一見違うように見えても関連

の深いものがある。特に生体システムの離散モデルであるブーリアンネットワーク

（BN）は論理プログラミングと関係が深く、例えば、論理プログラミングにおけるア

ブダクションは BN の推定や修正に応用できる可能性があり、論理プログラミングに
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発展にフィードバックすることができると考え、KUBIC-NII Joint Seminar on 

Bioinformatics という名称の研究会を平成 22 年度より毎年開催してきたが、平成 26 年

度においても 11 月 17 日に化研にて開催した。 

 

内容：

会議のテーマはバイオインフォマティクスであるが、特に論理プログラミングやア

ルゴリズムを主要な方法論とするバイオインフォマティクス研究が中心テーマとなっ

ている。参加者は国立情報学研究所の井上教授の研究グループと関連研究者、東京工

業大学の佐藤教授、および、KUBIC の数理生物情報研究領域の教員、学生、関連研究

者であるが、外国人研究者による発表も６件含まれるため、研究会はすべて英語を用

いて行った。参加者は発表者１２名および数理生物情報研究領域および井上研究室の

学生など４名程度であった。発表者のうち２名はフランス、１名はドイツ、１名は中

国からの研究者であり、また、他の発表者や参加学生にも外国籍の研究者や留学生が

多く、小規模ながらも国際色豊かなものとなった。 

発表内容は、論理プログラミング、協力ゲーム理論、モデル検査理論の生物学への

応用、プロセスヒッティング理論の生物学への応用、確率マルコフ場の拡張、グラフ

の向きづけ問題とその生物学への応用、木構造のパターンマッチングアルゴリズム、

周期的な生命システムのモデル化、時間遅れを含む生命システムの推定法、大量タン

パク質データのドメイン構造に基づく圧縮、文字列圧縮を用いた進化系統樹推定法な

ど、多岐に渡るものであった。ただし、これらの中には一見違うように見えても関連

の深いものがある。特に生体システムの離散モデルであるブーリアンネットワーク

（BN）は論理プログラミングと関係が深く、例えば、論理プログラミングにおけるア

ブダクションは BN の推定や修正に応用できる可能性があり、論理プログラミングに
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おける推論手法である Answer Set Programming やモデル検査などは BN の解析や制御

に応用できる可能性がある。逆に、BN に基づき提案されたネットワーク補完という概

念が論理プログラミングに基づくモデルの補完にも適用されている。 

このように井上教授のグループは主に論理プログラミングの立場から研究を行い、

数理生物情報研究領域は生物情報ネットワークの立場から研究を行っているが、それ

らの数理的基盤や情報解析技術には共通する要素が多いことが再認識され、今後の研

究を進めるにあたり相互に有用な情報を得ることができた。その結果、小規模ながら

も多岐にわたるトピックを含みつつ密接な議論がかわされた充実した研究会となった。

なお、研究会の後は懇親会を開催し、なごやかな雰囲気の中で懇親を深めることがで

きた。さらに後日、井上教授を始めとする数名の研究者が数理生物情報研究領域を訪

問し、少数の研究者による深い議論を行うに至った。 

 

（報告者 化学研究所•教授•阿久津 達也）

Program 
November 
17, 2014   

9:30-10:00 Opening  

10:00-10:30 Concise Representations and Algorithms in Cooperative Game 
Theory Suguru Ueda, Katsumi Inoue 

10:30-11:00 Why Model-Checking is Significant for Biology? Morgan Magnin 

11:00-11:30 Perturbations and Recovery Costs in Biological Regulatory 
Networks with Process Hitting 

Maxime Folschette, Morgan Magnin, Katsumi 
Inoue 

11:30-12:00 On the Parameterized Complexity of Associative and Commutative 
Unification Tatsuya Akutsu 

Lunch Break 
13:30-14:00 Generative CRFs Taisuke Sato 

14:00-14:30 Degree-Constrained Graph Orientation: Maximum Satisfaction and 
Minimum Violation Jesper Jansson 

14:30-15:00 On the Complexity of Finding a Largest Common Subtree of 
Bounded Degree Takeyuki Tamura 

30 minutes Break 

15:30-16:00 Resilient Properties for Biological Oscillatory Systems Alexander Andreychenko, Morgan Magnin, 
Katsumi Inoue 

16:00-16:30 Learning Delayed Influences of Biological Systems Tony Ribeiro, Morgan Magnin, Katsumi Inoue, 
Chiaki Sakama 

16:30-17:00 Lempel-Ziv Complexity to Construct Phylogenetic Tree Liwei Liu 

17:00-17:30 Proteome Compression via Protein Domain Compositions Morihiro Hayashida 
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The interface-sensitive Co2FeGe/MgO samples, on the

other hand, are designed as shown in Fig. 1. The Co2FeGe

layers were prepared by atomically controlled alternate dep-

osition at the substrate temperature of 300 �C. The 57Fe iso-

tope was used for the interfacial atomic layer on the MgO

layer and the 56Fe isotope was used for the other part in the

Co2FeGe layer. The isotope enrichment in the 57Fe and 56Fe

sources were 95.10% and 99.94%, respectively. Four

interface-sensitive samples with different deposition orders

were prepared as listed in Table I. Control of the interface

atoms of the Co2FeGe layers on the MgO barriers was

attempted by changing the deposition order.

MgO (5 nm)/Cr (30 nm)/Fe (20 nm)/MgO (2.4 nm)/

Co2FeGe (10 nm)/Co (25 nm)/Cr (2 nm) layered structures

were prepared on MgO (001) substrates for fabrication of

MTJs. The Heusler alloy layers were used for one side of the

ferromagnetic electrodes of the MTJs. The bottom ferromag-

netic Fe layer was deposited at room temperature and

annealed at 350 �C to improve the crystallographic quality.

After deposition of the MgO barrier layer at room tempera-

ture, the top ferromagnetic Co2FeGe layer was prepared by

the atomically controlled alternate deposition. Transmission

electron microscope images showed that the fully epitaxial

Fe/MgO/Heusler alloy MTJ structure with an atomically flat

MgO barrier can be realized for the systems prepared by this

deposition method.19 On the basis of the experiments for the

reference Co2FeGe films, the Co2FeGe layers were deposited

at the temperature of 300 �C. The interface atoms of the

Co2FeGe layer on the MgO barrier were designed to be ei-

ther Co or Fe/Ge. The RHEED patterns right after the depo-

sition of the Co2FeGe layers showed that these layers were

grown epitaxially with the cubic (001) orientation on the

MgO (001) substrates.

The Co layer (non-epitaxial) was deposited on the

Co2FeGe layer to reinforce the coercive field to realize an

antiparallel configuration of magnetization between the

lower Fe and upper Co2FeGe layers. The layered structures

were fabricated into MTJs comprising ellipse-shaped pillars

with an in-plane size of several lm using photolithography

and Ar ion etching. Magnetoresistance measurements were

carried out using a standard dc four-probe method.

III. RESULTS AND DISCUSSION

Figure 2 shows h–2h XRD patterns of the reference

Co2FeGe films. The peaks at about 31 � and 65
�
in each

XRD pattern can be attributed to the Co2FeGe (002) and

Co2FeGe (004) reflections. Therefore, the L21 or B2 order is

well established in these films. The lattice parameters of the

Co2FeGe films deposited at the substrate temperature of

more than 300 �C were about 5.97 Å. From the intensity

ratios of the Co2FeGe (111) and (202) diffraction peaks in

polar plots (not shown here), the degrees of L21 order of the

Co2FeGe films grown at 200, 300, 400, and 500 �C are esti-

mated to be about 0%, 13%, 17%, and 19%, respectively.

Note that the disordered B2 structure does not disturb the

half metallicity of Co-based Heusler alloy materials.20

Saturation magnetizations of 4.86 lB/unit cell, 5.63 lB/unit
cell, 5.33 lB/unit cell, and 4.14 lB/unit cell were obtained

from magnetic hysteresis loops for the Co2FeGe films grown

at substrate temperatures of 200, 300, 400, and 500 �C,
respectively. Judging from the hysteresis loops, the reference

Co2FeGe films grown at substrate temperatures of 300 �C
has similar magnetism to the bulk Co2FeGe alloy fabricated

by an arc-melting method.23

FIG. 1. Schematic structure of

interface-sensitive Co2FeGe/MgO sam-

ples for M€ossbauer spectroscopic meas-

urements. The interface atoms at the

Co2FeGe layers right on the MgO

layers were nominally designed to be

either (a) Co or (b) Fe/Ge.

TABLE I. Deposition order of the interface-sensitive samples.

Label Deposition order

Co terminated 1 MgO! Co! 57Fe! Ge � � �
Co terminated 2 MgO! Co! Ge ! 57Fe � � �
Fe/Ge terminated 1 MgO! 57Fe! Ge! Co � � �
Fe/Ge terminated 2 MgO! Ge! 57Fe! Co � � � FIG. 2. X-ray diffraction patterns for the reference Co2FeGe films grown at

various substrate temperatures Tsub.
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The interface magnetism between Co2FeGe Heusler alloy layers and MgO layers was investigated

using 57Fe M€ossbauer spectroscopy. Interface-sensitive samples, where the 57Fe isotope was used

only for the interfacial atomic layer of the Co2FeGe layer on the MgO layer, were prepared using

atomically controlled alternate deposition. The 57Fe M€ossbauer spectra of the interface-sensitive

samples at room temperature were found similar to those of the bulk-sensitive Co2FeGe films in

which the 57Fe isotope was distributed throughout the films. On the other hand, the tunnel magneto-

resistance effect of magnetic tunnel junctions with Co2FeGe layers as the ferromagnetic electrodes

showed strong reduction at room temperature. These results indicate that the strong temperature

dependence of the tunneling magnetoresistance of magnetic tunnel junctions using Heusler alloy

electrodes cannot be attributed simply to the reduction of the magnetization at the interfaces

between the Heusler alloy and insulator layers.VC 2014 AIP Publishing LLC.
[http://dx.doi.org/10.1063/1.4898761]

I. INTRODUCTION

Tunnel magnetoresistance (TMR) effect of magnetic

tunnel junctions (MTJs) is a key technological element for

spin electronic devices.1,2 The performance improvement of

the MTJs is required for further development of spin elec-

tronics. To increase the TMR effect, a current focus is much

on highly spin-polarized materials as ferromagnetic electro-

des of the MTJs. Some cobalt-based Heusler alloys are pre-

dicted to be highly spin-polarized materials3–5 and have been

used for ferromagnetic electrodes.6–10 The high spin polar-

ization of Co2FeGaxGe1�x Heusler alloy has been confirmed

by point contact Andreev refection measurements9 and TMR

ratios of over 1000% at low temperature were reported for

MTJs with Co2FeAl0.5Si0.5/MgO/Co2FeAl0.5Si0.5.
10 The

TMR ratio of the MTJs with cobalt-based Heusler alloys,

however, decreases drastically with increasing temperature.

The strong temperature dependences of the TMR ratio

are generally attributed to a spin-wave excitation at the

interface between the Heusler alloy layers and insulator

layers,7,11–13 decrease in the magnetization near the inter-

face14,15 or inelastic tunneling due to dislocations in the in-

sulator barrier.16

In this study, we investigated the interface magnetism

between Heusler alloy Co2FeGe layers and MgO layers. In

order to investigate the interface magnetism, interface-

sensitive samples were prepared for 57Fe M€ossbauer spec-

troscopy as previously reported for Fe/Pd multilayers.17 In

the samples for this study, the 57Fe isotope was used for the

interfacial atomic layers and the 56Fe isotope was used for

the other part in the Co2FeGe layers. The M€ossbauer effect
only occurs at 57Fe nuclei and therefore the interfacial

magnetic properties can be examined by 57Fe M€ossbauer
spectroscopy. We compared the magnetic hyperfine field of

the Co2FeGe/MgO interfaces with that of reference Co2FeGe

films with uniform distribution of 57Fe at room temperature.

II. EXPERIMENTAL

Reference Co2FeGe films were first prepared at the sub-

strate temperatures Tsub of 200, 300, 400, and 500 �C on a Cr

(5 nm) buffer layer grown on MgO(001) substrates using an

electron beam deposition system. The base pressure of this

system was about 8� 10�7 Pa. Co2FeGe films of 40 nm thick

were grown by depositing one atomic layer of Co, and half

an atomic layer of Fe and Ge, alternately in a controlled

manner using a well-calibrated quartz thickness monitor. We

have already reported that Co-based Heusler alloy films

grown by this technique have more uniform magnetic envi-

ronments than bulk alloys prepared by arc-melting.18 An Fe

metal ingot of the 57Fe isotope with 20% enrichment was

used as the Fe source in order to obtain sufficient signals in
57Fe M€ossbauer spectroscopic measurements. The deposition

was started from an atomic layer of Co, so that the interface

atoms of the Co2FeGe layers on the Cr buffer layers were

nominally designed to be Co. The compositions of the

Co2FeGe films were examined by an electron probe micro

analyzer.

The crystal structures were characterized by reflection

high energy electron diffraction (RHEED) and X-ray diffrac-

tion (XRD) with Cu Ka radiation. Magnetic hysteresis curves

were measured using a superconducting quantum interfer-

ence device magnetometer. To obtain information on local

magnetism and structures, 57Fe M€ossbauer spectra were

measured by means of conversion electron M€ossbauer spec-
troscopy. The spectra were fitted with magnetically split sex-

tets with a distribution of magnetic hyperfine fields.a)Electronic mail: mtanaka@nitech.ac.jp
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The interface-sensitive Co2FeGe/MgO samples, on the

other hand, are designed as shown in Fig. 1. The Co2FeGe

layers were prepared by atomically controlled alternate dep-

osition at the substrate temperature of 300 �C. The 57Fe iso-

tope was used for the interfacial atomic layer on the MgO

layer and the 56Fe isotope was used for the other part in the

Co2FeGe layer. The isotope enrichment in the 57Fe and 56Fe

sources were 95.10% and 99.94%, respectively. Four

interface-sensitive samples with different deposition orders

were prepared as listed in Table I. Control of the interface

atoms of the Co2FeGe layers on the MgO barriers was

attempted by changing the deposition order.

MgO (5 nm)/Cr (30 nm)/Fe (20 nm)/MgO (2.4 nm)/

Co2FeGe (10 nm)/Co (25 nm)/Cr (2 nm) layered structures

were prepared on MgO (001) substrates for fabrication of

MTJs. The Heusler alloy layers were used for one side of the

ferromagnetic electrodes of the MTJs. The bottom ferromag-

netic Fe layer was deposited at room temperature and

annealed at 350 �C to improve the crystallographic quality.

After deposition of the MgO barrier layer at room tempera-

ture, the top ferromagnetic Co2FeGe layer was prepared by

the atomically controlled alternate deposition. Transmission

electron microscope images showed that the fully epitaxial

Fe/MgO/Heusler alloy MTJ structure with an atomically flat

MgO barrier can be realized for the systems prepared by this

deposition method.19 On the basis of the experiments for the

reference Co2FeGe films, the Co2FeGe layers were deposited

at the temperature of 300 �C. The interface atoms of the

Co2FeGe layer on the MgO barrier were designed to be ei-

ther Co or Fe/Ge. The RHEED patterns right after the depo-

sition of the Co2FeGe layers showed that these layers were

grown epitaxially with the cubic (001) orientation on the

MgO (001) substrates.

The Co layer (non-epitaxial) was deposited on the

Co2FeGe layer to reinforce the coercive field to realize an

antiparallel configuration of magnetization between the

lower Fe and upper Co2FeGe layers. The layered structures

were fabricated into MTJs comprising ellipse-shaped pillars

with an in-plane size of several lm using photolithography

and Ar ion etching. Magnetoresistance measurements were

carried out using a standard dc four-probe method.
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Figure 2 shows h–2h XRD patterns of the reference

Co2FeGe films. The peaks at about 31 � and 65
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in each

XRD pattern can be attributed to the Co2FeGe (002) and

Co2FeGe (004) reflections. Therefore, the L21 or B2 order is

well established in these films. The lattice parameters of the

Co2FeGe films deposited at the substrate temperature of

more than 300 �C were about 5.97 Å. From the intensity

ratios of the Co2FeGe (111) and (202) diffraction peaks in

polar plots (not shown here), the degrees of L21 order of the

Co2FeGe films grown at 200, 300, 400, and 500 �C are esti-

mated to be about 0%, 13%, 17%, and 19%, respectively.

Note that the disordered B2 structure does not disturb the

half metallicity of Co-based Heusler alloy materials.20

Saturation magnetizations of 4.86 lB/unit cell, 5.63 lB/unit
cell, 5.33 lB/unit cell, and 4.14 lB/unit cell were obtained

from magnetic hysteresis loops for the Co2FeGe films grown

at substrate temperatures of 200, 300, 400, and 500 �C,
respectively. Judging from the hysteresis loops, the reference

Co2FeGe films grown at substrate temperatures of 300 �C
has similar magnetism to the bulk Co2FeGe alloy fabricated

by an arc-melting method.23
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urements. The interface atoms at the

Co2FeGe layers right on the MgO

layers were nominally designed to be

either (a) Co or (b) Fe/Ge.
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Co terminated 1 MgO! Co! 57Fe! Ge � � �
Co terminated 2 MgO! Co! Ge ! 57Fe � � �
Fe/Ge terminated 1 MgO! 57Fe! Ge! Co � � �
Fe/Ge terminated 2 MgO! Ge! 57Fe! Co � � � FIG. 2. X-ray diffraction patterns for the reference Co2FeGe films grown at

various substrate temperatures Tsub.
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The interface magnetism between Co2FeGe Heusler alloy layers and MgO layers was investigated

using 57Fe M€ossbauer spectroscopy. Interface-sensitive samples, where the 57Fe isotope was used

only for the interfacial atomic layer of the Co2FeGe layer on the MgO layer, were prepared using

atomically controlled alternate deposition. The 57Fe M€ossbauer spectra of the interface-sensitive

samples at room temperature were found similar to those of the bulk-sensitive Co2FeGe films in

which the 57Fe isotope was distributed throughout the films. On the other hand, the tunnel magneto-

resistance effect of magnetic tunnel junctions with Co2FeGe layers as the ferromagnetic electrodes

showed strong reduction at room temperature. These results indicate that the strong temperature

dependence of the tunneling magnetoresistance of magnetic tunnel junctions using Heusler alloy

electrodes cannot be attributed simply to the reduction of the magnetization at the interfaces

between the Heusler alloy and insulator layers.VC 2014 AIP Publishing LLC.
[http://dx.doi.org/10.1063/1.4898761]

I. INTRODUCTION

Tunnel magnetoresistance (TMR) effect of magnetic

tunnel junctions (MTJs) is a key technological element for

spin electronic devices.1,2 The performance improvement of

the MTJs is required for further development of spin elec-

tronics. To increase the TMR effect, a current focus is much

on highly spin-polarized materials as ferromagnetic electro-

des of the MTJs. Some cobalt-based Heusler alloys are pre-

dicted to be highly spin-polarized materials3–5 and have been

used for ferromagnetic electrodes.6–10 The high spin polar-

ization of Co2FeGaxGe1�x Heusler alloy has been confirmed

by point contact Andreev refection measurements9 and TMR

ratios of over 1000% at low temperature were reported for

MTJs with Co2FeAl0.5Si0.5/MgO/Co2FeAl0.5Si0.5.
10 The

TMR ratio of the MTJs with cobalt-based Heusler alloys,

however, decreases drastically with increasing temperature.

The strong temperature dependences of the TMR ratio

are generally attributed to a spin-wave excitation at the

interface between the Heusler alloy layers and insulator

layers,7,11–13 decrease in the magnetization near the inter-

face14,15 or inelastic tunneling due to dislocations in the in-

sulator barrier.16

In this study, we investigated the interface magnetism

between Heusler alloy Co2FeGe layers and MgO layers. In

order to investigate the interface magnetism, interface-

sensitive samples were prepared for 57Fe M€ossbauer spec-

troscopy as previously reported for Fe/Pd multilayers.17 In

the samples for this study, the 57Fe isotope was used for the

interfacial atomic layers and the 56Fe isotope was used for

the other part in the Co2FeGe layers. The M€ossbauer effect
only occurs at 57Fe nuclei and therefore the interfacial

magnetic properties can be examined by 57Fe M€ossbauer
spectroscopy. We compared the magnetic hyperfine field of

the Co2FeGe/MgO interfaces with that of reference Co2FeGe

films with uniform distribution of 57Fe at room temperature.

II. EXPERIMENTAL

Reference Co2FeGe films were first prepared at the sub-

strate temperatures Tsub of 200, 300, 400, and 500 �C on a Cr

(5 nm) buffer layer grown on MgO(001) substrates using an

electron beam deposition system. The base pressure of this

system was about 8� 10�7 Pa. Co2FeGe films of 40 nm thick

were grown by depositing one atomic layer of Co, and half

an atomic layer of Fe and Ge, alternately in a controlled

manner using a well-calibrated quartz thickness monitor. We

have already reported that Co-based Heusler alloy films

grown by this technique have more uniform magnetic envi-

ronments than bulk alloys prepared by arc-melting.18 An Fe

metal ingot of the 57Fe isotope with 20% enrichment was

used as the Fe source in order to obtain sufficient signals in
57Fe M€ossbauer spectroscopic measurements. The deposition

was started from an atomic layer of Co, so that the interface

atoms of the Co2FeGe layers on the Cr buffer layers were

nominally designed to be Co. The compositions of the

Co2FeGe films were examined by an electron probe micro

analyzer.

The crystal structures were characterized by reflection

high energy electron diffraction (RHEED) and X-ray diffrac-

tion (XRD) with Cu Ka radiation. Magnetic hysteresis curves

were measured using a superconducting quantum interfer-

ence device magnetometer. To obtain information on local

magnetism and structures, 57Fe M€ossbauer spectra were

measured by means of conversion electron M€ossbauer spec-
troscopy. The spectra were fitted with magnetically split sex-

tets with a distribution of magnetic hyperfine fields.a)Electronic mail: mtanaka@nitech.ac.jp
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with the Co2FeGe layer whose interface atoms on the MgO

barrier were designed to be Fe/Ge showed a similar behavior.

In spite of the expected half metallicity of the Co2FeGe

alloy,5 the TMR ratio was not satisfactorily large even at low

temperature, which may arise from the spin depolarization in

Fermi levels of the Co2FeGe alloy due to the disorder of the

crystal structure at the interfacial region. The strong temper-

ature dependence of the TMR effect is similar to that in a

previous report on the TMR effect for the MTJs with

Heusler alloy layers as one side of the ferromagnetic electro-

des.7 Figure 6(b) shows the temperature dependence of TMR

ratio and resistance area (RA) products of antiparallel and

parallel magnetization configurations. The situation is not

the same for the previous report,16 where the strong tempera-

ture dependence is attributed to inelastic tunneling due to the

dislocations within the MgO barrier. In any case, it can be

concluded that the strong temperature dependence of the

TMR effect for the MTJs with Heusler alloy is not caused by

the reduction of the interface magnetization in Heusler alloy

on insulator layers.

IV. CONCLUSION

In this study, we investigated the interface magnetism

between Co2FeGe layers and MgO layers. The XRD patterns

and M€ossbauer spectra showed that reference Co2FeGe films

with sharp single peak in hyperfine-field distribution can be

grown at substrate temperatures of 300 �C. The 57Fe M€ossbauer
spectra at room temperature of the interface-sensitive samples

FIG. 5. (a) 57Fe conversion electron

M€ossbauer spectra and (b) hyperfine-

field distributions at the 57Fe sites of

the interface-sensitive Co2FeGe/MgO

samples at room temperature.

FIG. 6. (a) Magnetoresistance curves at 5K, 100K, and 300K for the Fe/

MgO/Co2FeGe magnetic tunnel junction. The interface atoms at the

Co2FeGe layer on the MgO barrier were designed to be Co. (b) Temperature

dependence of TMR ratio and RA products of antiparallel (RAAP) and paral-

lel (RAP) magnetization configurations.
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were similar to those of Co2FeGe films in which the 57Fe iso-

tope was distributed throughout the films, though the Fe/MgO/

Co2FeGe MTJ showed strong temperature dependence of the

TMR effect. These results indicate that the strong temperature

dependence of the tunneling magnetoresistance effect in mag-

netic tunnel junctions using Heusler alloy electrodes cannot be

attributed simply to the reduction of the interface magnetization

in Heusler alloy on insulator layers.
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Non-negative Matrix Factorization with
Auxiliary Information on Overlapping Groups

Motoki Shiga and Hiroshi Mamitsuka, Senior Member, IEEE

Abstract—Matrix factorization is useful to extract the essential low-rank structure from a given matrix and has been paid
increasing attention. A typical example is non-negative matrix factorization (NMF), which is one type of unsupervised learning,
having been successfully applied to a variety of data including documents, images and gene expression, where their values are
usually non-negative. We propose a new model of NMF which is trained by using auxiliary information of overlapping groups.
This setting is very reasonable in many applications, a typical example being gene function estimation where functional gene
groups are heavily overlapped with each other. To estimate true groups from given overlapping groups efficiently, our model
incorporates latent matrices with the regularization term using a mixed norm. This regularization term allows group-wise sparsity
on the optimized low-rank structure. The latent matrices and other parameters are efficiently estimated by a block coordinate
gradient descent method. We empirically evaluated the performance of our proposed model and algorithm from a variety of
viewpoints, comparing with four methods including MMF for auxiliary graph information, by using both synthetic and real world
document and gene expression datasets.

Index Terms—Non-negative matrix factorization, auxiliary information, semi-supervised learning, sparse structured norm

�

1 INTRODUCTION
A general and prevalent data format in real world
is a table or matrix, where columns are instances (or
examples) and rows are their features, and vice versa.
Matrix factorization is useful to extract essential low-
rank structures from a given matrix and has been in-
creasing interest in data mining and machine learning.
A frequently-used matrix factorization is Principal
Component Analysis (PCA), which is an eigenvalue
decomposition that reduces the dimension of a feature
space. Another well-used method is Singular Value
Decomposition (SVD), by which informative low-rank
structures of both instances and their features can be
found. Indeed these methods are useful and easily im-
plemented by basic linear algebra, but they are unable
to be applied to several real-world applications, where
matrix elements are all non-negatives. For example,
documents, images and gene expression data have
values of more than or equal to zero, and matrix
factorization under non-negativity, which is called
Non-negative Matrix Factorization (NMF), is useful
for these types of data. In fact NMF has been consid-
ered in machine learning and data mining to detect
informative and sparse low-rank structures of a given
non-negative matrix, keeping the non-negativity in
the low-rank matrices. Currently various approaches
for NMF, such as scalable and fast algorithms for

• M. Shiga is with Informatics Course, Dept. of Electrical, Electronic and
Computer Engineering, Faculty of Engineering, Gifu University, 1-1
Yanagido, Gifu, 501-1193, Japan. H. Mamitsuka is with Bioinformatics
Center, Institute for Chemical Research, Kyoto University, Gokasho,
Uji 611-0011, Japan.
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huge datasets, have been developed and successfully
applied to a wide range of applications [1], [2], [3].

In many applications, available auxiliary informa-
tion, such as groups of instances or network links over
instances, can be given and in most cases improve the
performance of clustering or classification [4], [5], [6].
A typical application is web page clustering, where
page group information can be given and hyperlinks
are also available. Such auxiliary information allows
better clustering. This is a typical semi-supervised
setting, and a variety of methods have been developed
for semi-supervised learning in the past decade [7].

We address the issue of using overlapping groups
as auxiliary information, where overlapping groups
mean that instances can be included in more than
one groups. This setting can be found in many appli-
cations. For example, documents can be assigned to
more than one topics, such as news and sports. This is
more pronounced when we use thesaurus or ontology,
in which topics are hierarchical [8], [9], [3]. Another
example of overlapping groups is gene functions,
where many genes have more than one functions.
In addition, gene function categories, such as MIPS
functional categories [10], Gene Ontology (GO) [11],
etc., are hierarchical, by which gene functions can
be heavily overlapped. Thus overlapping groups are
realistic and reasonable.

We propose a new NMF-based approach, which
allows to consider auxiliary information on over-
lapping groups. The group information is, in the
optimized cost function, a regularization term that
is a mixed norm on a low rank matrix, consisting
of ℓ2 norms within groups and ℓ1 norms between
groups. A similar regularization term for overlapping

were similar to those of Co2FeGe films in which the 57Fe iso-
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groups was already used for regression [12], in which
parameters are vectors, while parameters in our NMF
are matrices, implying that our regularization is a
generalization of the regression case in [12].

We then present efficient algorithms for optimiz-
ing parameters, i.e. low-rank matrices, of our NMF
model by using a block coordinate descent (BCD)
method [13], which alternately optimizes blocks in the
low-rank matrices, where we can consider two type
of blocks: 1) vectors and 2) matrices. The optimization
of each block is a convex problem, even with our
regularization term. Thus we propose two ideas of
using 1) latent matrices or 2) a dual problem with-
out estimating latent matrices directly (we call this
method a direct method). Latent matrices correspond
to given auxiliary groups and at the same time are
components of low-rank matrices to be optimized,
and then the total cost is optimized through the
latent matrices, allowing the optimization manner
very smooth. The direct method does not use latent
matrices explicitly and optimizes blocks directly in
a dual problem manner, which requires a sequential
optimization algorithm for a semi-definite problem.
We thus develop totally four different algorithms by
the combination of two block types and two ideas.

Empirically we first evaluated the efficiency of the
four proposed algorithms by using well-organized
synthetic datasets. Experimental results showed that
the combination of latent matrices and of using vec-
tors for blocks achieved the best performance. We then
selected this combination for our proposed method
hereafter. We further evaluated the effectiveness of
our method on both synthetic and real datasets, com-
paring with three existing NMF-based methods and k-
means. Experimental results showed that our method
was clearly advantageous in performance against the
competing methods. From these results we can con-
clude that our method favorably combines the input
matrix with the auxiliary information on overlapping
groups.

2 SEMI-SUPERVISED NMF FOR OVERLAP-
PING GROUPS

2.1 Notations

Let X ∈ RM×N
+ be a data matrix, where R+ is the set

of all non-negative real numbers, M is the number
of features (or row entities), and N is the number of
instances (or column entities). The goal of NMF is a
factorization of X into two low-rank matrices U ∈
RM×K

+ and V ∈ RN×K
+ , where rank K satisfies K <

min(M,N). Thus a basic factorization model of X is

X ≈ UV T , (1)

as shown in Fig. 1 (a). U and V are optimized by
minimizing an approximation error such as the sum
of squared errors or KL-divergence.

We have a set of groups1 {G1, . . . ,GG′} over in-
stances. Assume that groups Gg, where g = 1, . . . , G′,
are given auxiliary information, where each group Gg
is a set of instances, i.e. Gg ⊆ {1, 2, . . . , N}. Fig. 1 (b)
shows an illustrative example of instances with over-
lapping groups. Auxiliary groups can be overlapped,
meaning that one instance belongs to more than one
groups. We consider a semi-supervised setting, in
which part of instances are unlabeled and not in any
groups. That is, we set groups GG′+1, . . . ,GG, where
each of these groups has an unique instance and is
not overlapped with any other groups. In summary
we have a set of groups G = {G1, . . . ,GG}, in which
the first G′ groups (G1, . . . ,GG′) are given auxiliary
groups and the rest G−G′ groups (GG′+1, . . . ,GG) are
with an unlabeled node.

Let Xm· be the m-th row vector of X , and X ·n be
the n-th column vector of X . Let

[
X
]
+

be the matrix,
which is obtained by replacing negative values in X

with zeros. Let X(g) ∈ R
M×|Gg|
+ be the sub-matrix

of data matrix X which correspond to instances in
Gg . Similarly the sub-matrix of V is V (g) ∈ R

|Gg|×K
+

and the sub-vector of V ·k is V
(g)
·k ∈ R

|Gg|×1
+ . Gg is

the complement set of Gg , and V (g) is the sub-matrix
corresponding to instances in the complement set Gg.
V (1:G′) is the sub-matrix corresponding to instances
in the union set ∪G′

g=1Gg . Let ∥X∥F =
√∑

i

∑
j X

2
ij be

the Frobenius norm of matrix X . For q > 0, let ∥x∥q
be the ℓq norm of vector x, i.e. ||x||q = (

∑
n x

q
n)

1
q . Let

∥V ∥1,q =
∑K

k=1 ∥V ·k∥q be ℓ1/q mixed norm of matrix
V , which is ℓ1 norm of the vector that consists of ℓq
norm of columns, V ·k, k = 1, . . . ,K.

2.2 Problem Setting

The basic NMF model (1) minimizes the following
cost, i.e. the sum of squared errors:

min
U≥0,V ≥0

1

2

��X −UV T
��2
F
. (2)

This optimization has been conducted by various
methods, including matrix multiplication [14], an ac-
tive set method [15], and a block coordinate descent
(BCD) method [13].

Our objective is to incorporate auxiliary information
on overlapping groups G in the NMF framework to
detect essential low-rank structures from given data
matrix X more accurately. We then add two regular-
ization terms (to consider group information G) to the
squared error, resulting in the following optimization
problem:

min
U≥0,V ≥0

1

2

��X −UV T
��2
F
+ α∥U∥2F + β · ΩG(V ), (3)

1. Both groups and clusters indicate sets of instances, while we
use “group” for give information and “cluster” for estimates from
given data.
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Fig. 1. Our NMF: (a) model, (b) auxiliary information on overlapping groups, (c) latent matrices for the overlapping
groups in (b).

where α and β are weight parameters of the two
regularization terms. The first regularization term is
ℓ2 regularization for U , and the second term ΩG(V )
is to incorporate auxiliary group information, which
is our main result of this paper and will be de-
scribed in the next section and later more. We need
the regularization terms for both U and V , because
the regularization for one matrix only, say U , still
allows to keep the other matrix, say V , flexible. The
regularization on groups should cover all instances,
while real applications have a semi-supervised set-
ting, where group information is usually given to only
part of all instances. Thus our setting has group g for
G′ < g ≤ G, which has an unique instance.

If given auxiliary information is disjoint groups,
this minimization problem is already solved by [16],
which however cannot be applied to the case that
given groups are overlapped. On the other hand, our
problem setting considers overlapping groups, and in
this sense, our problem is a generalization of [16].
We emphasize that this generalization is essential for
real applications, because overlapping groups can be
found in many applications, typical examples being
documents labeled by multiple topics and genes la-
beled by multiple functions.

2.3 Regularization with Overlapping Groups
For a penalty term, we introduce a mixed norm to
incorporate auxiliary group information. We briefly
explain the effect of the mixed norm using a simple
sample, where we have three variables a1, a2 and a3,
for which auxiliary groups are defined as G1 = {1, 2}
and G2 = {3}. In this setting, the ℓ1-penalty used by
Lasso is defined by |a1| + |a2| + |a3|, in which three
coordinate directions are independently considered as
three linear terms, leading to the sparsity in indi-
vidual variables. On the other hand, the ℓ2-penalty
defined by

√
a21 + a22 + a23, in which all three direc-

tions are equally considered, by which the sparsity is
not encouraged. The mixed norm of the group lasso,√
a21 + a22 + |a3|, considers directions of a1 and a2

equally, meaning that two directions a1 and a2 are
equal in group G1, but the coordinate directions of
G1 and G2 are differently considered, because of the
convexity of the norm. This indicates that the mixed
norm encourages the sparsity at the group level.

Extending this idea, we can introduce a regulariza-
tion term for non-overlapping groups, i.e. Gi ∩ Gj =
∅, for i ̸= j, which is a mixed norm, i.e. a ℓ1/q
norm [16], as follows:

Ω
G,non-overlap
1,q (V ) =

G∑
g=1

��V (g)
��
1,q

. (4)

The above norm is ℓ1 norm of vector V
(g)
·k (k =

1, . . . ,K, g = 1, . . . , G) which is the sub-vector of V in
both column k and group Gg. This regularization over
matrices is a generalization of group information in a
regression model where parameters are vectors [17].
The regularization term in (4) induces group-wise
sparsity in each column of optimized matrix V , be-
cause of the ℓ1 norm. Similarly, for each group g,
the regularization term in (4) induces selectivity over
columns of V (g), allowing only a few columns to
have non-zero values, because of the ℓ1 norm over
columns of V (g). In fact, this regularization can be
applied directly to the case with overlapping groups,
i.e. Gi ∩ Gj ̸= ∅ for i ̸= j. However if we apply
this norm to overlapping groups, this will cause a
problem that if one group has instances which are not
selected by this norm, this group and its all instances
may not be selected even if these instances are in
other groups [12], [18]. More formally, using the result
in [12], we can easily prove that the support of the
optimal column vector V ·k is

supp(V ·k) =

( ∪
G∈S0

G

)C
,

where S0 is the set of groups such that
��V (g)

·k
�� = 0

and SC means the complement of set S. That is, this
regularization is likely to induce excessive sparsity
that will eliminate even groups, which are closely
related with the essential low-rank structure.

To avoid this excessive sparsity, we introduce latent
matrices, Z = {Z(1),Z(2), . . . ,Z(G)} (Z(g) ∈ RN×K),
by which V can be defined as follows:

V =
G∑
g=1

Z(g), s.t. Z(g) = 0, g = 1, . . . , G. (5)

Fig. 1 (c) shows an illustrative example of the latent
matrix for the overlapping groups in Fig. 1 (b). This
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figure shows that each matrix corresponds to a group,
and all elements of the complement set of a group are
fixed to zeros, which do not have to be optimized. We
note that, for non-overlapping groups, latent matrices
Z are clearly equivalent to V .

We further assume a weight for each group,
√

|Gg|,
to balance among the regularization terms for groups,
because the number of instances can be different
by groups [19]. This weight is important, since our
problem is a semi-supervised setting where one group
may have a very small number of instances, say
only one instance, which is definitely much smaller
than the size of given groups. We finally define our
regularization term on overlapping groups as follows:

ΩG
1,q(Z) =

G∑
g=1

√
|Gg|
���Z(g)

���
1,q

. (6)

From the result in [12], the support of norm (6) is

supp(V ·k) =
∪

G∈S1

G,

where S1 is the set of groups such that
���V̂ (g)

·k

��� > 0.
This result shows that the excessive sparsity problem
is solved by our regularization term in (6).

Our optimization problem with overlapping group
information is thus given as follows:

min
U≥0,V ≥0,V =

∑G
g=1 Z(g)

J(U ,V ), (7)

where

J(U ,V ) =
1

2

��X −UV T
��2
F
+ α
��U��2

F
+ βΩG

1,q(Z). (8)

While (8) is not convex for both U and V , optimizing
V with fixed U and optimizing U with fixed V
are both convex. We present an efficient optimization
algorithm which updates U and V alternately, under
q = 2. We note that we can further develop an
optimization algorithm for the general case of q > 1.
Hereafter we call our NMF formulation (shown in
(7)) MFOG, which stands for non-negative Matrix
Factorization with Overlapping Groups.

3 OPTIMIZATION ALGORITHM

3.1 Optimization for U

We first present optimization for U , where auxiliary
information is not considered. In this case, (8) can be
easily transformed to optimize U as follows:

JU (U ;α) =
1

2

���X −U �V ��2
2
, (9)

where

�V =

(
V T ,

√
2αIK

)
, �X =

(
X, 0M×K

)
.

(9) is a convex function for U . The minimization for
(9) can be solved by computing the solution of the
following equation:

�V �V T
UT = �V�XT

, (10)

and replacing negative values in the solution U∗ with
zeros [20], as follows:

U ←
[
U∗]

+
. (11)

The above algorithm, which is alternative least
squares (ALS), is less sensitive for poor initialization
than usual multiplicative algorithms [14], meaning
that ALS avoids a path to a poor local minima [20].

3.2 Optimization for V (or Z)
This section presents optimization algorithms for V ,
which is equal to the sum of Z(1), . . . ,Z(G). This
optimization is more difficult than that for U , because
of the mixed norm with overlapping groups. The
optimization for a regression model with overlapping
groups leads to two different ideas: 1) the first one
is latent matrices. The approach by latent matrices is
an extension of [12], where variables are duplicated,
because instances can belong to multiple groups. This
results in a slight increase in the space complexity.
2) the other idea is a dual problem approach, which
directly optimizes V via the dual problem of the
original optimization [21], skipping the optimization
of latent matrices Z, and so hereafter we call this ap-
proach a direct method, since we compute V directly.
This method has to solve a semi-definite problem
(SDP), which requires much more computational cost
than the approach by latent matrices.

In the updating rule of the both optimization meth-
ods, the block unit can be two types: 1) a vector
or 2) the entire matrix. We call the case of a vector
Vector-BCD (or Vec), standing for Vector based Block
Coordinate Descent, while we call the entire matrix
case Matrix-BCD (or Mat), standing for Matrix based
Block Coordinate Descent.

We combine these two types of blocks with two
different ideas of optimization, finally resulting in
four different algorithms. Fig. 2 summarizes these
four combinations with related approaches, where
four different algorithms are named as Lat-Vec, Lat-
Mat, Dir-Vec and Dir-Mat, where Lat and Dir stand
for latent matrices and a direct method based on a
dual problem, respectively. We describe each of the
four algorithms in the following sections.

3.2.1 Lat-Vec:Optimization of Z by vector-BCD
We have theorems for updating rules as follows:

Theorem 1. The optimal value of Z(g)
·k , g = 1, . . . , G′

under fixed U and Z
(c)
·j (j ̸= k, c ̸= g) is

Z
(g)
·k ←

[
1−

λ
(g)
LV��s(g,k)LV

��
2

]

+

· s(g,k)LV , (12)
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Non-overlapping

Groups

Overlapping

Groups

Model

Information

Regression Model

(Vector)

M. Yuan, etc., and Y. Lin

J. Roy. Stat. Ser. B, 2006.

Our Four Optimizations

Matrix Factorization

(Matrix)

Two optimization algorithms in 

J. Kim, etc., SDM, 2006.

(a) Latent matrix method 

L. Jacob, etc., ICML, 2009.

(b) Direct method
S. Mosci, etc., NIPS, 2010.

(1) Vector-BCD (2) Matrix-BCD

(1a) Lat-Vec, (1b) Lat-Mat

 

(2a) Dir-Vec,  (2b) Dir-Mat

Fig. 2. Related optimization problem with auxiliary
group information.

——————————————————————–
Input : data matrix X , groups G and rank K
Output : low rank matrices U and V

1: Initialize U and Z.
2: repeat
3: Update U by Eq. (11)
4: for k = 1 . . . ,K do
5: for g = 1 . . . , G′ do
6: Update Z

(g)
·k by Eq. (12)

7: end for
8: V

(1:G′)
·k ←

∑G′

g=1 Z
(g)
·k

9: Update V
(0)
·k by Eq. (14)

10: end for
11: until convergence
——————————————————————–

Fig. 3. Optimization of MFOG by Lat-Vec

where λ(g)
LV =

β
√

|Gg|
∥U ·k∥2

2
and

s
(g,k)
LV =

[(
X(g)T − V (g)UT +Z

(g)
·k UT

·k
)
U ·k

∥U ·k∥22

]

+

(13)

Theorem 2. For the joint group G0 = ∪Gg=G′+1Gg , the
optimal Z(0)

·k is equal to V
(0)
·k , which is given by

V
(0)
·k ←

[
1−

λ
(0)
LV��s(0,k)LV

��
2

]

+

· s(0,k)LV . (14)

where λ(0)
LV = β

∥U ·k∥2
2
.

Proofs of these theorems are described in Appendix.
These theorems give us an optimization algorithm,
Lat-Vec. Fig. 3 shows a pseudocode of Lat-Vec.

3.2.2 Lat-Mat:Optimization of Z by Matrix-BCD
Theorem 3. Under fixed U and Z(c), c ̸= g, the update
rule for Z(g), g = 1, . . . , G′

Z(g) ←

(
1−

λ
(g)
LM��S(g)
LM

��
2

)

+

S
(g)
LM , (15)

can reduce cost J(U ,V ) defined in (8), where

S
(g)
LM =

[
Z(g) +

1

LL

(
X(g)T − V (g)UT

)
U

]

+

, (16)

——————————————————————–
Input : data matrix X , groups G and rank K
Output : low rank matrix U and V

1: Initialize U and Z.
2: repeat
3: Update U by Eq. (11)
4: for g = 1 . . . , G′ do
5: Update Z(g) by Eq. (15)
6: end for
7: V ←

∑G
g=1 Z

(g)

8: Update V (0) by Eq. (17)
9: until convergence

——————————————————————–

Fig. 4. Optimization of MFOG by Lat-Mat

λ
(g)
LM =

β
√

|Gg|
LL

and LL is the Lipchitz constant which is
obtained by multiplying K by the maximum eigen values
of UTU .

Because of equation V (g) = Z(g), g = G′+1, . . . , G,
we can update V (0) directly as follows:

Theorem 4. Under fixed U and Z(c), c ̸= g, the update
rule for Z(g), g = G′ + 1, . . . , G

V (0) ←

(
1−

λ
(0)
LM��S(0)
LM

��
2

)

+

S
(0)
LM . (17)

can reduce cost J(U ,V ) defined in (8), where λ(0)
LM = β

LL
.

The proofs of these theorems are given in Ap-
pendix, and these theorems give us algorithm Lat-
Mat. Fig. 4 shows a pseudocode of Lat-Mat. We note
that the iterative update of Z under fixed U (i.e. lines
4-5 of Fig. 4) can be accelerated by minor modification
of using an idea called FISTA [22].

3.2.3 Dir-Vec:Direct optimization of V by vector-BCD

Theorem 5. The updating rule of Dir-Vec can be formal-
ized as follows:

V ·k ← s
(k)
DV − Proj

K
�G
µk

(
s
(k)
DV

)
, (18)

where

s
(k)
DV =



(
X −UV T +U ·kV

T
·k

)T
U ·k

��U ·k
��2
2



+

,

Proj
K

�G
µk

(
s
(k)
DV

)
= arg min

a∈K
�G
k

���a− s
(k)
DV

���
2

F
,

K
�G
k =

{
s;
���(s(k)DV

)(g)���
2
≤ λ

(k,g)
DV , g ∈ �G

}
,

λ
(k,g)
DV =

β
√

|Gg|
∥U ·k∥22

,

�G =
{
Gg;
���(s(k)DV

)(g)���
2
> λ

(k,g)
DV

}
⊆ G.
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——————————————————————–
Input : data matrix X , groups G and rank K
Output : low rank matrix U and V

1: Initialize U and V .
2: repeat
3: Update U by Eq. (11)
4: for k = 1 . . . ,K do
5: Update V ·k by Eq. (18)
6: end for
7: until convergence

——————————————————————–

Fig. 5. Optimization for MFOG by Dir-Vec

The proof of this theorem is shown in Appendix. In
(18), the projection operator cannot be solved analyti-
cally. Thus in order to obtain the projection, we use a
projected newton method on the dual problem, which
turns into a constrained semi-definite problem [21].
Fig. 5 shows a pseudocode of Dir-Vec.

3.2.4 Dir-Mat:Direct optimization of V by matrix-BCD
Theorem 6. The updating rule of Dir-Mat can be formal-
ized as follows:

V ← SDM − ProjHG(SDM ), (19)

where

SDM =

[
V +

1

LD

(
XT − V UT

)
U

]

+

,

Proj
HG(SDM ) = arg min

S∈HG

��S − SDM

��2
2
,

HG =
{
S;
��S(g)

·k
��
2
≤ λ

(g)
DM ,

g = 1, . . . , G, k = 1, . . . ,K
}
,

λ
(g)
DM =

β
√

|Gg|
LD

,

and LD is the Lipchitz constant which is obtained by the
maximum eigen values of UTU .

The proof of this theorem is shown in Appendix.
As shown in Dir-Vec, we cannot solve the projection
analytically, because of the mixed norm of overlap-
ping groups. However, note that the mixed norm is
computed by the sum of the norm over columns of
V , meaning that the convex set does not overlap with
any column, resulting in that the projection for each
column of V can be computed individually. Finally
we can solve the projection by using the solver used
in Dir-Vec. Fig. 6 shows a pseudocode of Dir-Mat.

4 RELATED WORK

The most basic model of NMF, i.e. (1), which we
hereafter call MFBS, has been solved by many differ-
ent algorithms. The most classical algorithm is matrix
multiplication [14], while the performance of this

——————————————————————–
Input : data matrix X , groups G and rank K
Output : low rank matrix U and V

1: Initialize U and V .
2: repeat
3: Update U by Eq. (11)
4: Update V by Eq. (19)
5: until convergence

——————————————————————–

Fig. 6. Optimization for MFOG by Dir-Mat

method heavily depends on initial values. This disad-
vantage has been improved by many later methods,
such as alternating least squares (ALS) [20], a block
coordinate descent method (BCD) [13] and an active
set method [15]. See the detail of these algorithms in
review articles on NMF, such as [23].

MFBS has been extended in many different direc-
tions. One way was to incorporate auxiliary informa-
tion, such as semi-supervised NMF under must- and
cannot-link constraints [6], for which one solution is to
learn matrices from constraints before low-rank ma-
trices are optimized [24]. Auxiliary information with
must-link and cannot-link can be simply a graph, in
which nodes are instances. Graph Laplacian has thus
been used to impose that nodes connected by edges
should have the same label or similar values. There
exist at least two different types of NMF which in-
corporate auxiliary graph information by using graph
Laplacian which we call 1) MFGL, which stands for
non-negative Matrix Factorization with Graph Lapla-
cian [25], and 2)MFGC, which stands for non-negative
Matrix Factorization with Graph Laplacian for Clus-
tering [26]. In both of them, the regularization term
has graph Laplacian, i.e. Tr(V TLV ), where Tr(·) is
matrix trace and L is graph Laplacian. For example,
the objective function of MFGL is as follows:

min
U≥0,V ≥0

1

2

��X −UV T
��2
F
+ β Tr(V TLV ), (20)

The optimization can be performed based on matrix
manipulation similar to that for the basic model [14].
MFGC is two-way clustering, where low rank matrix
V is restricted to a binary cluster indicator matrix [26].
When we consider the setting of one-way clustering,
the optimization problem can be given as follows:

min
U≥0,V ∈CI

1

2

��X −UV T
��2
F
+ β Tr(V TLV ), (21)

where CI is the entire set of binary cluster indicator
matrices. The optimization can be performed by a
SVD-based fast algorithm, using the nature of binary
cluster indicator matrices [26].

The difference between (20) (or (21)) and (8) is the
regularization term for V . The regularization term in
MFGL and MFGC makes V i· and V j· of any instance
pair (i, j) close (or same) values if (i, j) are connected
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in the given graph, while the objective function in
(8) of MFOG makes V i· and V j· of any instance
pair (i, j) a similar sparse pattern, if the pair is in
an auxiliary group. As a regularization term, graph
Laplacian is more strict, because two values must
be the same when two instances in the same group.
This makes MFGL and MFGC perform better than
MFOG if given auxiliary groups are totally correct and
not overlapped. However, MFOG would outperform
MFGL and MFGC, if auxiliary groups are noisy and
overlapped, which is we note often the case with real-
world applications. In fact the advantage of MFOG
was confirmed by our experiments in the later exper-
imental section.

Groups are also typical auxiliary information, and
NMF for disjoint group information is already pro-
posed [16], but the approach in [16] cannot be ap-
plied to the case that given groups are overlapped.
Similarly group sparse coding [27] is also low-rank
approximation with non-negative parameters under
disjoint groups, while the problem setting of [27] is
equivalent to [16]. We emphasize that the disjoint
group setting is practically rare, and our setting of
overlapping groups is more realistic. Our approach
of using latent matrices and the mixed norm can
handle overlapping groups appropriately and can be
a generalization of [16]. Possible similar work on
overlapping groups is structured principal component
analysis [28], which however does not assume non-
negatively in low-rank factorized matrices, resulting
in a totally different optimization manner from ours.

5 EXPERIMENTS

We first compared our four optimization algorithms:
Lat-Vec, Lat-Mat, Dir-Vec, and Dir-Mat, each other, by
using synthetic datasets, and selected the best perfor-
mance method in this experiment as our proposed
method, MFOG. We then, by using both synthetic and
real datasets, compared the clustering performance
of MFOG with other methods, including three NMF-
based methods, MFBS, MFGL2 and MFGC and k-
means (KM), under the setting that group information
is given. Here MFGC and MFGL are rather competing
methods, while MFBS and KM are baseline methods.

For all NMF-based methods, the cluster assignment
was performed by cn = argmaxk Vn,k (n = 1, . . . , N),
meaning single (or hard) cluster assignment. We used
this setting, because of no standard methods for as-
signing multiple clusters to each instance from the
output of NMF.

The performance was measured by normalized mu-
tual information (NMI) [29], [3]. NMI between a set
of predicted clusters CP and a set of true clusters CT

2. Group information was transformed into a graph for MFGL
and MFGC by connecting an edge between two nodes (instances)
if these two instances are in the same group.

is calculated as follows:

NMI =
MI(CP ,CT )

max
(
H(CP ),H(CT )

) ,

where MI(CP ,CT ) = H(CP ) + H(CT ) − H(CP ,CT ),
H(C) = −P (C) logP (C), H(CP ,CT ) =
−P (CP ,CT ) logP (CP ,CT ), and P (C) is the empirical
distribution of cluster assignment C.

All experiments were performed by using MacPro
Early 2009 (Intel Xeon Quad-Core 2.66GHz, Mem-
ory 16GB) and Matlab 2013a. Throughout the exper-
iments, weight α for U of MFOG was fixed at 0.01.
Optimization was terminated when either of the fol-
lowing two conditions was satisfied: 1) δ = ||V (t+1)−
V (t)||2F , which is the squared difference between the
two matrices obtained by two consecutive iterations,
was less than or equal to ϵ, and 2) the number of
iterations reached Itrmax. The values of ϵ and Itrmax

were set to 10−8 and 1000, respectively, if any specific
value is not shown.

5.1 Synthetic Datasets

We generated synthetic datasets by the following
manner: We first set the size of data matrix X to be
M×N , and the rank of true low rank matrices U∗ and
V ∗ be K. We then generated true low rank matrices
U∗ and V ∗ as follows: U∗

m,k = cu for (k−1)M
K + 1 ≤

m ≤ kM
K (m = 1, . . . ,M, k = 1, . . . ,K); otherwise

zero, where cu =
√
K/M is a constant value, which

was set to normalize each column of U∗. Similarly
V ∗
n,k = cv for (k−1)N

K + 1 ≤ n ≤ kN
K (n = 1, . . . , N, k =

1, . . . ,K); otherwise zero, where cv =
√
K/N is also

a constant value for normalizing each column of V ∗.
We further assigned true cluster labels by cn = k

for (k−1)N
K + 1 ≤ n ≤ kN

K (n = 1, . . . , N), by using
true low rank matrix V ∗. Finally we generated data
matrix X by

[
U∗V ∗T + E

]
+
, where noise matrix

E ∈ RM×N was generated from Gaussian distribution
N(0, σ2). We generated auxiliary group information
G1 = {1, . . . , C + L}, . . . , Gg = {(g − 1) · C − L +
1, . . . , g · C + L}, . . . , GG = {G · C − L + 1, . . . , N},
where C is the number of instances in an auxiliary
group, G (= N

C ) is the number of auxiliary groups
and L is a parameter to adjust the overlap between
given groups. In our experiments, we generated a
semi-supervised learning setting, for which, we gave
auxiliary group labels to only Ns instances, which
were chosen randomly.

5.1.1 Comparing Optimization Algorithms for MFOG
We compared our four proposed optimization algo-
rithms: Lat-Vec, Lat-Mat, Dir-Vec and Dir-Mat. The
default parameters for synthetic datasets were set as
follows: N = 500, M = 50, K = 5, σ2 = 10−2,
Ns = 500, L = 25, C = 100 and β = 0.01. So these
values were taken if any specific values are not shown.
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Fig. 7. Optimization convergence by Lat-Vec (LV) and
Lat-Mat (LM) for (a) L = 25, β = 10−2, (b) L = 25, β =
10−3, (c) L = 50, β = 10−2 and (d) L = 50, β = 10−3.
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Fig. 8. Difference between V (t) and V (∞) by Lat-Vec
(LV), Lat-Mat (LM), Dir-Vec (DV) and Dir-Mat (DM) for
(a) L = 25, β = 10−2, (b) L = 25, β = 10−3, (c)
L = 50, β = 10−2 and (d) L = 50, β = 10−3

Comparison of our four optimization methods was
conducted by varying L, G and β, while all other
parameters were fixed.

First, we compared the convergence of cost J(U ,V )
in (8) under four typical settings. Fig. 7 shows the
learning curves, i.e. J(U ,V ) at each iteration, of Lat-
Vec (LV) and Lat-Mat (LM), showing that LV always
achieved lower errors under all settings.

Second, we computed ||V (t) − V (∞)||2, i.e. the ℓ2
norm of the difference between V (t) and V (∞) (matrix
obtained at a stationary point), where V (t) and V (∞)

were V after the t-th and 5000-th iterations. Fig. 8
shows the result of ||V (t) −V (∞)||2. Similar to Fig. 7,
Fig. 8 shows that the error obtained by vector blocks
was clearly different from that by matrix blocks.
For all four parameter settings, significantly smaller
differences were obtained by Lat-Vec or Dir-Vec, i.e.
vector blocks. So from Figs. 7 and 8, we can conclude
that Lat-Vec achieved the best performance.

Third, we evaluated the average computational
time and the average number of iterations until con-
vergence (ϵ ≤ 10−8 or Itrmax = 5, 000) over 20 runs,
by changing L, G and β. Tables 1 and 2 show the
summary over this experiment. These tables show
that, in all cases, the computational time of latent
matrix-based approaches was much lower than that
of direct approaches, while the number of iterations
was comparable. The slowness of the direct approach
is due to the projection operators, which require se-
quential optimization. Thus from a real computational
complexity viewpoint, latent matrices-based methods
were better than the direct methods. Another finding
was that the number of iterations of vector blocks
could be smaller than that of matrix blocks, probably
because an exact analytic solution can be obtained at

TABLE 1
Real computational time.

(A)
L Lat-Vec Lat-Mat Dir-Vec Dir-Mat
0 1.4 ± 0.8 6.4 ± 2.6 61.0 ± 39.1 256.8 ± 106.0
25 1.6 ± 1.2 4.1 ± 2.1 75.6 ± 66.5 279.5 ± 118.3
50 1.5 ± 0.9 4.6 ± 2.2 64.7 ± 44.1 310.8 ± 114.0

(B)
G Lat-Vec Lat-Mat Dir-Vec Dir-Mat
5 1.4 ± 0.8 5.2 ± 2.5 57.3 ± 35.7 245.1 ± 64.9
10 2.6 ± 1.5 6.4 ± 3.0 112.7 ± 71.8 449.4 ± 189.6
20 4.1 ± 2.0 7.8 ± 4.4 186.6 ± 128.8 895.3 ± 371.3

(C)
β Lat-Vec Lat-Mat Dir-Vec Dir-Mat
10−1 1.1 ± 0.8 3.6 ± 1.5 11.5 ± 9.0 153.5 ± 78.0
10−2 1.5 ± 0.8 4.4 ± 2.2 31.7 ± 19.4 415.6 ± 172.0
10−3 1.2 ± 0.5 4.3 ± 1.9 51.9 ± 26.6 303.9 ± 104.3

TABLE 2
The number of updates until convergence.

(A)
L Lat-Vec Lat-Mat Dir-Vec Dir-Mat
0 473 ± 271 3389 ± 1358 473 ± 271 3389 ± 1358
25 495 ± 384 2165 ± 1134 577 ± 500 2665 ± 980
50 430 ± 249 2391 ± 1179 469 ± 310 2663 ± 959

(B)
G Lat-Vec Lat-Mat Dir-Vec Dir-Mat
5 419 ± 252 2752 ± 1309 433 ± 272 2387 ± 697
10 523 ± 315 2245 ± 1039 563 ± 380 3103 ± 1308
20 501 ± 244 1657 ± 932 602 ± 383 2605 ± 1002

(C)
β Lat-Vec Lat-Mat Dir-Vec Dir-Mat
10−1 334 ± 234 1906 ± 781 344 ± 266 2045 ± 994
10−2 472 ± 252 2341 ± 1162 517 ± 304 2618 ± 1058
10−3 382 ± 170 2270 ± 1013 401 ± 208 2974 ± 1059

each iteration of the vector-based approaches. Overall
we decided to select Lat-Vec as our proposed opti-
mization algorithm for MFOG.

5.1.2 Comparing Performance of MFOG with Com-
peting Methods
We first checked the values of cluster assignment ma-
trix V of MFOG, comparing with competing methods,
using a certain synthetic dataset (N = 100, M = 20,
K = 4, L = 10, σ2,= 0.01 and Ns = 75). Fig. 9 shows
(a) given groups (auxiliary information on groups),
(b) true low-rank matrices V ∗, and (c-e) matrices V ,
which are optimized by MFOG, MFGL and MFBS.
We note that given information on groups cover a
larger number of instances in V ∗, meaning that input
groups are overlapped with each other. We further
note that V of MFGC is a binary matrix, by which
MFGC could not be compared in this experiment.
The shown results of MFOG, MFGL and MFBS are
the best cases in terms of NMI. This figure indicates
that V obtained by MFOG has the largest number of
zero and the smallest number of non-zero, where the
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Fig. 9. (a1) – (a4) show given information on groups,
which are overlapped with each other, (b1) – (b4) show
the columns of true matrices V ∗, (c1) – (c4), (d1) – (d4)
and (e1)–(e4) show the matrices optimized by MFOG,
MFGL and MFBS, respectively.

points with non-zero are well consistent with the true
cluster structure. On the other hand, the values of the
corresponding part of MFGL and MFBS were likely
to be larger than zero, which blurs cluster estimation.

We then used four different types of datasets, ob-
tained by changing L and Ns while keeping σ2 = 0.08
to check NMI values. Fig. 10 shows NMI values
of five competing methods, changing regularization
parameter β. We note that the performance can be
changed by varying the regularization parameter, and
so the highest NMI in the range of all values of β
should be checked. The first finding was that for all
datasets, MFOG, MFGL, and MFGC outperformed
MFBS and KM in the best NMI. Secondly, for disjoint
groups (L = 0: A and C), MFOG, MFGL and MFGC
achieved almost the same performance in terms of the
highest value, while for overlapping groups (L = 10:
B and D), MFOG clearly outperformed MFGL and
MFGC.

Figs. 11 and 12 show that the norm and variance,
respectively, of one block (corresponding to a given
auxiliary group) of V , when β was changed, under
two typical experimental settings. From these figures,
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Fig. 10. Performance results on synthetic datasets
under σ2 = 0.01, and (A) L = 0, Ns = 50, (B)
L = 10, Ns = 50, (C) L = 0, Ns = 75, (D)
L = 10, Ns = 75. left: MFOG, middle: MFGL, right:
MFGC, solid line: MFBS, and dotted line: KM

for MFOG and larger β, the variance decreased to
almost zero, and the norm was all reduced to zero
except a few cases. This result indicates that group-
wise sparse patterns in optimized V are generated
by the regularization of MFOG. On the other hand,
for MFGL and MFGC, the norm was always positive
even if the variance was reduced to zero for larger β.
This result indicates that, for larger β, elements in V
were almost the same non-zero values in each block,
implying no group-wise sparsity.

These difference on the performance and optimized
V are caused by the difference in regularization terms.
MFOG uses a group norm, which regularizes V rather
loosely, keeping group-wise sparsity (elements in op-
timized V can be either zero or non-zero values).
On the other hand, MFGL and MFGC provide the
same non-zero values to the instances within a group
in optimized V . Then, if one instance is in multiple
groups, the element value (in V ) of this instance is
like an average value over the groups containing this
instance, finally the optimized V being likely to be
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Fig. 11. The norm of each block of V corresponding to
given groups under σ2 = 0.01, and (A) L = 0, Ns = 75,
(B) L = 10, Ns = 75. left: MFOG, middle: MFGL, right:
MFGC
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Fig. 12. The variance of each block of V corre-
sponding to given groups under σ2 = 0.01, and (A)
L = 0, Ns = 75, (B) L = 10, Ns = 75. left: MFOG,
middle: MFGL, right: MFGC

inconsistent with the true cluster structure. This differ-
ence makes MFOG detect essential cluster structures
more precisely than MFGL and MFGC, resulting in
that MFOG could outperform MFGL and MFGC.

5.2 Real Document Datasets
We examined the performance of MFOG by using
three different real text datasets: 20NewsGroups3,
Reuters-217584, and TDT25, again comparing with
MFGL, MFGC, MFBS and KM.

For the three datasets, we first discarded all doc-
uments that are in multiple categories, to clarify the
true clusters and then randomly selected 1,000 doc-
uments uniformly, which can be in the four largest

3. Available from http://qwone.com/ jason/20Newsgroups/
4. Available from http://www.daviddlewis.com/resources/testcolle

ctions/reuters21578/
5. Nist Topic Detection and Tracking corpus at

http://www.nist.gov/speech/tests/tdt/tdt98/index.htm

TABLE 3
The number of documents in the nine largest topics.

20NewsGroups Reuters-21758 TDT2
N 8932 7195 7289
|G1| 999 3713 1844
|G2| 997 2055 1828
|G3| 996 321 1222
|G4| 994 298 811
|G5| 991 245 441
|G6| 990 197 407
|G7| 990 142 272
|G8| 988 114 238
|G9| 987 110 226
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Fig. 13. NMI on 20Newsgroups. The rate of labeled
documents, Rs, was (a) 0.9, (b) 0.8 and (c) 0.7.

categories (corresponding to the four true clusters)
and the 500 most frequent words, to generate the
input document-term matrix. We computed TF-IDF
values from the input matrix and normalized each
column. By repeating the above manner, we gener-
ated 20 datasets for each of the above three datasets,
meaning that the results were averaged over 20 runs.
We generated overlapping groups by assigning group
labels to Ladd pairs of group–document randomly,
meaning that for larger Ladd, groups are overlapped
more heavily. We tested Ladd = 0, 100, . . . and 500.
We finally generated unlabeled documents by discard-
ing all group labels of randomly chosen documents,
where the parameter we used was Rs, which was
the rate of labeled documents in any groups, and
Rs = 0.9, 0.8 and 0.7 were tested. Under each setting,
we fixed α = 0.05 while for β, twenty values between
10−3 and 103 were examined at an equal interval in
the logarithmic scale to have the best average NMI.
We initialized V using auxiliary group information as
follows: for labeled instance n, Vn,k = ck if n ∈ Gk,
otherwise Vn,k = ck

N , and for unlabeled instance
n ∈ Gk, Vn,k = ck

K (k = 1, . . . ,K), where ck is a
constant value for normalizing each column of V . We
note that we need to initialize only V , because for the
t-th iteration, U is updated, depending on V {t}.

Figs. 13, 14 and 15 show the averaged NMI of
five competing methods for 20NewsGroups, Reuters-
21758 and TDT2, respectively. MFOG, MFGL, and
MFGC outperformed MFBS and KM, for all cases,
confirming the effectiveness of auxiliary group in-
formation. When Ladd = 0, where groups do not
overlap, MFOG, MFGL and MFGC were comparable
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Fig. 14. NMI on Reuters-21758. The rate of labeled
documents, Rs was (a) 0.9, (b) 0.8 and (c) 0.7.
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Fig. 15. NMI on TDT2. The rate of labeled documents,
Rs was (a) 0.9, (b) 0.8 and (c) 0.7.

in performance with each other for 20Newsgroups
and TDT2, while MFGC and MFGL were better than
MFOG for Reuters-21758. On the other hand, when
Ladd > 0 where groups overlapped with each other,
MFOG clearly outperformed MFGC and MFGL, par-
ticularly being significant for 20Newsgroups. In fact
the performance of MFOG was kept very high for
20Newsgroups and TDT2, even for large Ladd, i.e.
a larger number of overlapping groups. This result
indicates the robustness of MFOG against overlapping
groups. The weakness of MFGL and MFGC regard-
ing this point is caused by the strict regularization
of graph Laplacian. This strong restriction of graph
Laplacian causes hard to find the optimum weight β
(in fact β is unstable), by which the curve of MFGC
was fluctuating a lot.

We finally checked the NMI of five competing meth-
ods by changing the number of clusters under one
typical setting. We note that this is a semi-supervised
setting with heavily overlapped groups, which can be
real world settings. Table 4 shows the averaged NMI
over twenty runs for (a) 20NewsGroups, (b) Reuters-
21758 and (c) TDT2. The largest NMI value for each
column is indicated by boldface. This figure clearly
shows that MFOG achieved the best performance for
all 27 cases except seven cases, confirming the perfor-
mance advantage of MFOG over the four competitive
methods.

5.3 Real Gene Expression Datasets
We used two gene expression datasets: 1) Human
tumor [30] and 2) Yeast cell cycle [31]. Human has
expression values of 7129 genes from 42 human cells,
and Yeast has those of 696 genes from 18 cells. We
used Gene Ontology (GO) [11] to generate true clus-
ters (each true set has three clusters) by the following

TABLE 4
Performance results with Rs = 0.7 and Ladd = 500 on
(a) 20Newsgroups, (b) Reuters-21758, (c) TDT2.

(a)
G MFOG MFGL MFGC MFBS KM
2 0.9457 0.9122 0.9488 0.9115 0.9246
3 0.9393 0.8773 0.7353 0.8747 0.8690
4 0.8925 0.7020 0.5829 0.6221 0.7570
5 0.8773 0.7157 0.6055 0.6783 0.6789
6 0.8732 0.6814 0.6136 0.6449 0.6410
7 0.8374 0.6506 0.6106 0.6090 0.6006
8 0.8507 0.6475 0.6416 0.6027 0.5956
9 0.8012 0.6002 0.6450 0.5405 0.6156

(b)
G MFOG MFGL MFGC MFBS KM
2 0.3588 0.4972 0.2399 0.3477 0.3377
3 0.4172 0.4219 0.3881 0.3810 0.3615
4 0.5180 0.4526 0.4232 0.3607 0.3479
5 0.5423 0.4554 0.5260 0.3793 0.3570
6 0.5956 0.4590 0.6113 0.3453 0.3824
7 0.5855 0.4514 0.5678 0.3480 0.3958
8 0.6028 0.4465 0.5750 0.3283 0.4011
9 0.6225 0.4503 0.6180 0.3542 0.3833

(c)
G MFOG MFGL MFGC MFBS KM
2 0.3588 0.4972 0.2399 0.3477 0.3377
3 0.4172 0.4219 0.3881 0.3810 0.3615
4 0.5180 0.4526 0.4232 0.3607 0.3479
5 0.5423 0.4554 0.5260 0.3793 0.3570
6 0.5956 0.4590 0.6113 0.3453 0.3824
7 0.5855 0.4514 0.5678 0.3480 0.3958
8 0.6028 0.4465 0.5750 0.3283 0.4011
9 0.6225 0.4503 0.6180 0.3542 0.3833

procedure: We first chose the adequate size of GO
terms: 50 ≤ |G| ≤ 200 for Human and 10 ≤ |G| ≤ 50 for
Yeast and then discarded the GO terms with heavily
overlapped with each other (Jaccard coefficient is over
0.75). We then computed the ratio of inter- and intra-
cluster variance for all possible sets of three GO terms
and chose the top 20 sets in terms of the largest ratios
as the true cluster sets, removing the sets with genes,
to which multiple true clusters are assigned. We
then randomly generated additional groups, where
the cluster size is the mean of the true clusters and
randomly discarded group information of (1 − Rs)N
nodes for a semi-supervised setting.

Figs. 16 and 17 show the performance results on
Human and Yeast, respectively, under the same pa-
rameter setting as the document clustering experi-
ments. From these figures, the performance advantage
of MFOG over the other methods is clear, particularly
for a larger number of additional groups. This result
indicates the high performance of MFOG for the
setting of choosing correct clusters out of possible
candidates.

6 CONCLUDING REMARKS

We have proposed a new model of non-negative
matrix factorization, MFOG, and efficient algorithms
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Fig. 16. NMI on Human. The rate of labeled genes Rs

was (a) 0.9, (b) 0.8 and (c) 0.7.
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Fig. 17. NMI on Yeast. The rate of labeled genes Rs

was(a) 1.0, (b) 0.9, (c) 0.8 and (d) 0.7.

for learning the model, to use auxiliary information
on overlapping groups. Two key features of MFOG
are a mixed norm with latent matrices, which allow to
detect the true clusters, relaxing the excessive sparsity,
and the efficient factorization algorithm based on a
vector block coordinate descent method (vector-BCD).
MFOG combines these two points cooperatively in
terms that latent matrices allow to use vector-BCD.
Experimental results with both synthetic and real
dataset clearly showed the performance advantage of
MFOG over four competing methods.

One issue is to find the optimal β (or best β), in
terms of the highest performance. We checked the
distribution of the best β obtained for all settings in
experiments of each real dataset. Table 5 shows the
variance of the best log(β) of three methods (MFOG,
MFGL and MFGC), indicating that the variance of
MFOG is the smallest and the best β was obtained
most stably by MFOG. This result reveals that MFOG
is easiest in terms of choosing β among the three
competing methods.

Possible future work is to optimize the number of
clusters, which might be possible by using another
regularization term, such as [32]. Missing value es-
timation (or matrix completion) [33] would be also
possible future work. We think that our framework
with auxiliary information would be useful under
these two issues.

APPENDIX

Proof of Theorem 1
By some algebra, optimization of Z

(g)
·k (g =

1, . . . , G′) under fixed U and Z
(c)
·j (j ̸= k, c ̸= g) can

TABLE 5
The variance of best log(β).

MFOG MFGL MFGC
News20 0.0705 1.7495 0.7043
Reuters 0.0593 1.2211 1.1187
TDT2 0.0802 1.5348 2.2973
Human 0.0519 0.9256 0.8909
Yeast 0.1009 2.5736 1.0980

be transformed from (7) to

min
Z

(g)
·k ≥0

1

2

���Z(g)
·k − s

(g,k)
LV

���
2

2
+ λ

(g)
LV

���Z(g)
·k

���
2
. (22)

Taking Fenchel duality with dual variable s ≥ 0, the
dual problem of (22) is given as follows:

max
∥s∥2≤λ(g)

LV


− sup

Z
(g)
·k ≥0

Z
(g) T
·k (−s)− 1

2

���Z(g)
·k − s

(g,k)
LV

���
2

2




The minimum for Z(g)
·k is given by the first derivative,

and then we have Z
(g)
·k = s

(g,k)
LV − s. Using this

equation, the dual problem can be transformed to

min
∥s∥2≤λ(g)

LV

1

2

���s− s
(g,k)
LV

���
2

2
. (23)

Using the solution of (23), which is given by

s∗ =

(
1−

[
1−

λ
(g)
LV

∥s(g,k)LV ∥2

]

+

)
s
(g,k)
LV (24)

and Z
(g)
·k = s

(g,k)
LV − s∗, then we have (12).

Proof of Theorem 2
Each group Gg (g = G′ + 1, . . . , G) has only one

instance and does not overlap with another group, ob-
viously meaning V (g) = Z(g) (g = G′+1, . . . , G). Thus
we can directly optimize V (0), which corresponds to
G0 = ∪Gg=G′+1Gg . By the same manner as the proof of
Theorem 1, we can have (14).

Proof of Theorem 3
Here we define a matrix for all latent matrices as

Z =
(
Z(1)T , Z(2)T , . . . , Z(G)T

)T
.

Fixing U , the optimization for Z is as follows:

min
Z≥0

fZ(Z) + β ΩG
1,2(Z),

where

fZ(Z) =
1

2

���X −U

(
G∑
g=1

Z(g)

)T ���
2

F
.

By a proximal gradient approach, updating Z from
the current matrix after t-th update Z{t} is given by

Z{t+1} ← min
Z≥0

fZ(Z
{t}) +∇fZ(Z

{t})(Z −Z{t})

+β · ΩG
1,2(Z) +

LL
2

∥Z −Z{t}∥2F ,
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where LL is the Lipchitz constant which is obtained
by multiplying K by the maximum eigen values of
UTU . Calculating fZ(Z

{t}) and ∇fZ(Z
{t}), the right

side can be transformed as follows:

min
Z≥0

1

2
∥Z − SLM∥2F +

β

LL
ΩG

1,2(Z),

where the sub-matrix of SLM , related to group g (g =

1, . . . , G), is described as S
(g)
LM ∈ R|Gg|×K . We analyti-

cally derive the update via the dual problem. Here we
define a dual matrix S where the size of S is equal to
that of Z. Then the dual problem is given as follows:

max
S

{
− sup

Z

[
Tr
(
ZT (−S)

)
− 1

2

���Z − SLM

���
2

F

]}

such that Ω∗(S) ≤ λ
(g)
LM , g = 1, . . . , G,

where Ω∗(·) is the dual norm of ΩG
1,2(·). When q =

2, then Ω∗(·) is the ℓ2 norm. We note that function
Tr
(
ZT (−S)

)
− 1

2

��Z−SLM

��2
F

is convex, by which the
solution satisfies that the derivation of the above cost
respect to Z is zero. Thus we have Z = SLM − S as
the solution. By substituting Z into the equation of the
dual problem, the dual problem can be transformed
to

min
S

1

2

��S − SLM

��2
F

s.t. Ω∗(S) ≤ λ
(g)
LM , g = 1, . . . , G.

Then the optimal S(g) related to each group g =
1, . . . , G can be given as follows:

S∗(g) =


1−

[
1−

λ
(g)
LM��S(g)
LM

��
2

]

+


S

(g)
LM .

Substituting the above equation into Z = SLM − S∗,
we have (15).

Proof of Theorem 4
Because of equation V (g) = Z(g) (g = G′+1, . . . , G),

we can update V (0) simultaneously. Using the same
manner of the proof of Theorem 3, we have (17).

Proof of Theorem 5
From (7), the optimization for V ·k can be trans-

formed into the following equation:

min
V ·k≥0, V ·k=

∑
g Z

(g)
·k

1

2

���V ·k − s
(k)
DV

���
2

F
+

G∑
g=1

λ
(k,g)
DV

���Zg
·k

���
2
.

The dual problem of the above optimization is given
as follows:

max
s∈KG

k

{
− sup

V ·k

[
V T

·k(−s)− 1

2

���V ·k − s
(k)
DV

���
2

F

]}

where s is a dual vector, which has the same size as
V ·k., and KG

k is the dual norm of
∑G

g=1 λ
(k,g)
DV

��Zg
·k
��
2
,

which is the intersection of convex sets (or cylinders

specifically) KG
k By some algebra, the dual problem

can be transformed to the projection as follows:

Proj
KG

k
(s

(k)
DV ) = arg min

s∈KG
k

���s− s
(k)
DV

���
2

F
.

By using Moreau’s decomposition [34], the optimiza-
tion for V ·k can be performed by the following up-
dating rule:

V ·k ← s
(k)
DV − Proj

KG
k

(
s
(k)
DV

)
.

We note that the projection can be performed more
easily by checking only active groups �G because of
the following equation

Proj
K

�G
µk

(
s
(k)
DV

)
= Proj

KG
µk

(
s
(k)
DV

)
.

Thus we have (18).

Proof of Theorem 6
In (8), the cost related to V is as follows:

fV (V ) + β · ΩG
1,2(Z), s.t. V =

G∑
g=1

Z(g),

where

fV (V ) =
1

2

���X −UV T
���
2

F
.

By using a proximal gradient approach, updating V
from the current matrix V {t} is given by

V {t+1} ← min
V ≥0

fV (V
{t}) +∇fV (V

{t})(V − V {t})

+β · ΩG
1,2(Z) +

LD
2

��V − V {t}��2
2
.

where LD is the Lipchitz constant which is obtained
by the maximum eigen values of UTU . Dividing
this by constant LD, the above optimization can be
transformed to

min
V ≥0

1

2

��V − SDM

��2
2
+

β

LD
ΩG

1,2(Z).

Similar to the derivation of Dir-Vec, the dual problem
of the above optimization with dual matrix S is given
as follows:

Proj
KG(SDM ) = arg min

S∈HG

��S − SDM

��2
2

where HG is the dual norm of norm β
LD

ΩG
1,2(Z). By

using Moreau’s decomposition [34], we have update
rule (19).
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京都大学化学研究所 

化学関連分野の深化・連携を基軸とする先端・学際研究拠点 
平成２６年度共同利用・共同研究公募要領 

 

 京都大学化学研究所は、「化学に関する特殊事項の学理及び応用の研究を掌る」ために、化学を中心と

する分野で基礎研究に重点を置いた先駆的・先端的研究に邁進してまいりました。平成２２年度からは、

「化学関連分野の深化・連携を基軸とする先端・学際研究拠点」として国内外の共同利用・共同研究をこ

れまで以上に押し進め、それを新たな糧としてより多様でグローバルな化学研究の展開を図っています。  

 つきましては、化学が関わる分野でご活躍の皆様のご意見・ご要望を尊重しつつ、世界の化学の基礎・

応用研究を皆様とともに一層推進することを念頭に置き、平成２６年度の共同利用・共同研究の公募をさ

せて頂きたく存じます。 

 この公募に当たっては、分野選択型（計画研究型）、課題提案型、連携・融合促進型および施設・機器利

用型の四つに分けて研究課題を募集いたします。これらの課題の実施に際しては当研究所の専任教員また

は客員教員との共同研究を基調としますが、いずれの課題でも後述の共通設備・機器・資料等のご利用が

可能です。また、各研究型とも、海外研究者を研究協力者に含めた形での国際共同研究も可能です。これ

らの点も是非ご勘案いただき、本公募要領の詳細について十分ご確認の上、期日（平成２６年１月３１日）

までにご申請下さるようお願いいたします。 
 

 

1.研究期間 

 １年間（平成２６年４月１日から平成２７年３月３１日まで）。ただし、研究内容によっては、次年度

への継続申請にも配慮いたします。予め継続申請が必要と思われる場合には、その旨を理由とともに申請

書にご記載下さい。 

 

2.研究課題分類 

 下記のような分類（型）ごとに研究課題を募集いたします。いずれの課題についても、分類ないし分野

の担当者もしくは当研究所で対応する共同研究者にご一報の上、ご申請下さい。また、研究経費に関して

は、次頁の表をご覧下さい。 

 

2-1．分野選択型（計画研究型）研究課題 

 分野選択型（計画研究型）研究課題は、あらかじめ設定された分野に関して化学研究所内の研究者と共

同で遂行する課題です。平成２６年度は下記の５分野について課題を公募いたします。５分野を合わせて、

萌芽的な課題と発展的な課題をそれぞれ１８件程度、採択の予定です。 
 

ビーム科学分野（担当者：畑 安雄; hata@scl.kyoto-u.ac.jp） 

基本テーマ：先進量子ビームの応用とその複合も含む新たな分析手法の創出 
趣旨：レーザー、X線、電子線、イオンビームなどの量子ビームを高度に制御し、先端的研究手段として確

立すると共にこれらを複合的に用いて、単一の手法では検出不能な超高速化学過程や極微細領域で

の物理化学的変化などの詳細を明らかにすることを目指します 。また、超短パルス等のより高度な

量子ビームの開発・制御技術の確立とこれを用いた新たな分析手法の創出も目指します。 
 

元素科学分野（担当者：中村 正治; masaharu@scl.kyoto-u.ac.jp） 

基本テーマ：元素科学に基づく物質創製・機能探索 

趣旨：元素の性質を精査・理解し新たな特性を引き出し、この特性をもとに優れた機能を有する新物質の

創製を推進します。物質の機能が構成元素の特性を相乗的に反映して発現することに着目し、この

発現機構を明らかとし、望みの機能を合目的的に得るための分子・元素科学的方法論の確立も目指

します。 
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京都大学化学研究所 

化学関連分野の深化・連携を基軸とする先端・学際研究拠点 
平成２６年度共同利用・共同研究公募要領 

 

 京都大学化学研究所は、「化学に関する特殊事項の学理及び応用の研究を掌る」ために、化学を中心と

する分野で基礎研究に重点を置いた先駆的・先端的研究に邁進してまいりました。平成２２年度からは、

「化学関連分野の深化・連携を基軸とする先端・学際研究拠点」として国内外の共同利用・共同研究をこ

れまで以上に押し進め、それを新たな糧としてより多様でグローバルな化学研究の展開を図っています。  

 つきましては、化学が関わる分野でご活躍の皆様のご意見・ご要望を尊重しつつ、世界の化学の基礎・

応用研究を皆様とともに一層推進することを念頭に置き、平成２６年度の共同利用・共同研究の公募をさ

せて頂きたく存じます。 

 この公募に当たっては、分野選択型（計画研究型）、課題提案型、連携・融合促進型および施設・機器利

用型の四つに分けて研究課題を募集いたします。これらの課題の実施に際しては当研究所の専任教員また

は客員教員との共同研究を基調としますが、いずれの課題でも後述の共通設備・機器・資料等のご利用が

可能です。また、各研究型とも、海外研究者を研究協力者に含めた形での国際共同研究も可能です。これ

らの点も是非ご勘案いただき、本公募要領の詳細について十分ご確認の上、期日（平成２６年１月３１日）

までにご申請下さるようお願いいたします。 
 

 

1.研究期間 

 １年間（平成２６年４月１日から平成２７年３月３１日まで）。ただし、研究内容によっては、次年度

への継続申請にも配慮いたします。予め継続申請が必要と思われる場合には、その旨を理由とともに申請

書にご記載下さい。 

 

2.研究課題分類 

 下記のような分類（型）ごとに研究課題を募集いたします。いずれの課題についても、分類ないし分野

の担当者もしくは当研究所で対応する共同研究者にご一報の上、ご申請下さい。また、研究経費に関して

は、次頁の表をご覧下さい。 

 

2-1．分野選択型（計画研究型）研究課題 

 分野選択型（計画研究型）研究課題は、あらかじめ設定された分野に関して化学研究所内の研究者と共

同で遂行する課題です。平成２６年度は下記の５分野について課題を公募いたします。５分野を合わせて、

萌芽的な課題と発展的な課題をそれぞれ１８件程度、採択の予定です。 
 

ビーム科学分野（担当者：畑 安雄; hata@scl.kyoto-u.ac.jp） 

基本テーマ：先進量子ビームの応用とその複合も含む新たな分析手法の創出 
趣旨：レーザー、X線、電子線、イオンビームなどの量子ビームを高度に制御し、先端的研究手段として確

立すると共にこれらを複合的に用いて、単一の手法では検出不能な超高速化学過程や極微細領域で

の物理化学的変化などの詳細を明らかにすることを目指します 。また、超短パルス等のより高度な

量子ビームの開発・制御技術の確立とこれを用いた新たな分析手法の創出も目指します。 
 

元素科学分野（担当者：中村 正治; masaharu@scl.kyoto-u.ac.jp） 

基本テーマ：元素科学に基づく物質創製・機能探索 

趣旨：元素の性質を精査・理解し新たな特性を引き出し、この特性をもとに優れた機能を有する新物質の

創製を推進します。物質の機能が構成元素の特性を相乗的に反映して発現することに着目し、この

発現機構を明らかとし、望みの機能を合目的的に得るための分子・元素科学的方法論の確立も目指

します。 
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3．共同研究応募方法 

3-1. 申請資格 

 国公私立大学、国公私立研究機関、独立行政法人等の専任研究者、または、これに準ずる者。 
 

3-2．申請書記入要領 

 申請に当たっては、該当する募集分類・分野の担当者もしくは当研究所で対応する共同研究者と、事前

に研究課題、研究内容、研究経費に関して、必ずご協議下さい。対応する共同研究者は、当研究所の専任

教員(http://www.kuicr.kyoto-u.ac.jp/kaken_person.html)または平成２６年度客員教員（本公募要領末

尾の７項の表）からお選び下さい。 

 また、対応する共同研究者をお決めになれない場合は、各分類・分野の担当者に、まず、ご相談くださ

い。上記の表の経費上限は目安です。特に、経費内での備品費、消耗品費、旅費の配分については、当研

究所で対応する共同研究者と十分にご協議の上で申請下さい。特に、旅費については、地域性を勘案して

ご申請下さい。 

 課題申請は、本要領に添付の平成２６年度京都大学化学研究所分野選択型共同利用・共同研究申請書（様

式１）、平成２６年度京都大学化学研究所課題提案型共同利用・共同研究申請書（様式２）、平成２６年

度京都大学化学研究所連携・融合促進型共同利用・共同研究申請書（様式３）、平成２６年度京都大学化

学研究所施設・機器利用型共同利用・共同研究申請書（様式４）に必要事項を記入し、下記の要領で、化

学研究所共同研究推進室にご提出下さい。 

 なお、各研究型とも、海外研究者を研究協力者に含めた形での国際共同研究も可能です。この場合、様

式１〜４の左肩の欄にチェックを入れて、ご申請下さい。 

<記入上の注意事項> 

   1. ※を付した事項は当研究所で記入します。 

   2. 当研究所で対応する共同研究者は必ずご記入下さい。 

   3. 申請者（研究代表者）と共同研究者の役割分担を明記して下さい。事前に共同研究者の承諾を得て

いただくことが必要です。  
 

3-3．提出期限および提出先 

 応募に当たっては、前記の申請書にご記入の上、平成２６年１月３１日（金）までに、下記宛に電子メー

ル添付書類（Word 書類）としてお送り下さい。 
 

   書類提出先および問い合わせ先 

   京都大学化学研究所共同研究推進室 共同利用・共同研究係 

   E-mail: icr-hub@scl.kyoto-u.ac.jp, 電話: (0774)38-3134 
 
 

4．課題選考と採択通知 

 応募課題の採否は、当研究所の共同研究委員会で審査し、運営評議会の承認を経て決定されます。審査

に際しては、共同研究の申請内容だけでなく、予算枠や、共通設備・機器・資料の使用時間等も考慮いた

します。採否の結果（内定）については、平成２６年３月に当研究所の所長から研究代表者に通知いたし

ます。 
 
 

5．研究の実施および研究成果報告 

5-1．研究経費等 

 研究代表者と当研究所で対応する共同研究者には、予算の範囲内で、研究経費（備品費および消耗品費）

と旅費が支給されます。また、研究協力者（学生＊も含めることが可能です）にも予算の範囲内で旅費が支

給されます。共同研究の実施に当たっては、まず対応する共同研究者にご連絡下さい。なお、当研究所に

は、共同研究者のための宿泊施設はありません。 

 ＊研究協力者について、学生の場合は原則として大学院生といたします。なお、傷害保険等に加入して

いることが必要です。 
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バイオ情報学分野（担当者：馬見塚 拓; mami@kuicr.kyoto-u.ac.jp） 

基本テーマ：バイオ情報を含む複合情報の融合解析 
趣旨：ゲノムやメタゲノムに代表される最新バイオ情報に立脚して、バイオ情報がいかに生体内化学現象

に関わっているかを明らかにし、生命システムについての化学的理解の深化を図ります。さらに、

その成果を応用して、ゲノム創薬やパーソナライズド医療などへの展開も目指します。 
 
 

物質合成分野（担当者：辻井 敬亘; tsujii@scl.kyoto-u.ac.jp） 

基本テーマ：複合機能材料の戦略的創製 
趣旨：異種材料のハイブリッド化・複合化ならびにナノサイズ化に重点を置き、新規な機能をもつ新世代

材料の創製を目指すとともに、生体の認識、応答、反応などの諸機能を担う例えば生体膜等も複合

機能材料と捉え、機能物質と生命現象の化学的相関の解明も目指します。 
 

現象解析分野（担当者：金谷 利治; kanaya@scl.kyoto-u.ac.jp） 

基本テーマ：複合測定に基づく物質解析 

趣旨：化学を基盤とする多種の分光学的手法・解析的手法を複合的に駆使して、天然および人工物質の構

造・性質を分子レベルから巨視的レベルまで階層的に理解・記述することを目指し、一方、その結

果を還元することによって新たな物質科学の枠組みを構築する取組みも目指します。 

 

2-2．課題提案型研究課題（担当者：島川 祐一; shimak@scl.kyoto-u.ac.jp） 

 課題提案型研究課題は、前項１で設定した一つの分野に留まらない分野、あるいはそれ以外の分野につ

いて、化学関連分野の研究者から自由にご提案いただく課題です。萌芽的な課題と発展的な課題を、それ

ぞれ１８件程度、採択の予定です。新分野の開拓につながるような課題を特に歓迎いたします。なお、緊

急性・重要性が極めて高いと判断した課題については、前記の応募期日にかかわらず、直ちに採択するこ

ともあります。 

 

2-3．連携・融合促進型研究課題（担当者：渡辺 宏; hiroshi@scl.kyoto-u.ac.jp） 

 連携・融合促進型研究課題は、化学関連分野における国内外の研究連携の強化を主目的とする共同研究

課題です。国外も念頭に置く場合は、化学研究所の部局間国際学術交流締結先 (http://www.kuicr.kyoto-u. 

ac.jp/kokusai.html 参照) との共同研究を開始する場を求めていただくことも可能です。また、この目的

に沿った研究集会の開催も本課題として応募いただけます。４件程度を採択する予定です。 
 

2-4．施設・機器利用型研究課題（担当者：阪部 周二; sakabe@laser.kuicr.kyoto-u.ac.jp） 

 施設・機器利用型研究課題は、後述（項目6）の共通設備・機器・資料等の利用を主とする共同研究課題

です。１６件程度を採択する予定です。 

 

             平成２５年度共同利用・共同研究経費概算値 

 経費上限／件
*
（千円） 

分野選択型萌芽的研究  600 

分野選択型発展的研究  1,200 

課題提案型萌芽的研究  600 

課題提案型発展的研究  1,200 

連携・融合促進型研究  600 

施設・機器利用型研究  600 

     *表中の金額は目安です。予算の状況に応じた減額もありえますことをご了解下さい。 

      経費内での備品費、消耗品費、旅費の配分は、申請者と化学研究所の共同研究者 

      が協議して決定下さい。特に、旅費については、地域性を勘案してご決定下さい。 
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3．共同研究応募方法 

3-1. 申請資格 

 国公私立大学、国公私立研究機関、独立行政法人等の専任研究者、または、これに準ずる者。 
 

3-2．申請書記入要領 

 申請に当たっては、該当する募集分類・分野の担当者もしくは当研究所で対応する共同研究者と、事前

に研究課題、研究内容、研究経費に関して、必ずご協議下さい。対応する共同研究者は、当研究所の専任

教員(http://www.kuicr.kyoto-u.ac.jp/kaken_person.html)または平成２６年度客員教員（本公募要領末

尾の７項の表）からお選び下さい。 

 また、対応する共同研究者をお決めになれない場合は、各分類・分野の担当者に、まず、ご相談くださ

い。上記の表の経費上限は目安です。特に、経費内での備品費、消耗品費、旅費の配分については、当研

究所で対応する共同研究者と十分にご協議の上で申請下さい。特に、旅費については、地域性を勘案して

ご申請下さい。 

 課題申請は、本要領に添付の平成２６年度京都大学化学研究所分野選択型共同利用・共同研究申請書（様

式１）、平成２６年度京都大学化学研究所課題提案型共同利用・共同研究申請書（様式２）、平成２６年

度京都大学化学研究所連携・融合促進型共同利用・共同研究申請書（様式３）、平成２６年度京都大学化

学研究所施設・機器利用型共同利用・共同研究申請書（様式４）に必要事項を記入し、下記の要領で、化

学研究所共同研究推進室にご提出下さい。 

 なお、各研究型とも、海外研究者を研究協力者に含めた形での国際共同研究も可能です。この場合、様

式１〜４の左肩の欄にチェックを入れて、ご申請下さい。 

<記入上の注意事項> 

   1. ※を付した事項は当研究所で記入します。 

   2. 当研究所で対応する共同研究者は必ずご記入下さい。 

   3. 申請者（研究代表者）と共同研究者の役割分担を明記して下さい。事前に共同研究者の承諾を得て

いただくことが必要です。  
 

3-3．提出期限および提出先 

 応募に当たっては、前記の申請書にご記入の上、平成２６年１月３１日（金）までに、下記宛に電子メー

ル添付書類（Word 書類）としてお送り下さい。 
 

   書類提出先および問い合わせ先 

   京都大学化学研究所共同研究推進室 共同利用・共同研究係 

   E-mail: icr-hub@scl.kyoto-u.ac.jp, 電話: (0774)38-3134 
 
 

4．課題選考と採択通知 

 応募課題の採否は、当研究所の共同研究委員会で審査し、運営評議会の承認を経て決定されます。審査

に際しては、共同研究の申請内容だけでなく、予算枠や、共通設備・機器・資料の使用時間等も考慮いた

します。採否の結果（内定）については、平成２６年３月に当研究所の所長から研究代表者に通知いたし

ます。 
 
 

5．研究の実施および研究成果報告 

5-1．研究経費等 

 研究代表者と当研究所で対応する共同研究者には、予算の範囲内で、研究経費（備品費および消耗品費）

と旅費が支給されます。また、研究協力者（学生＊も含めることが可能です）にも予算の範囲内で旅費が支

給されます。共同研究の実施に当たっては、まず対応する共同研究者にご連絡下さい。なお、当研究所に

は、共同研究者のための宿泊施設はありません。 

 ＊研究協力者について、学生の場合は原則として大学院生といたします。なお、傷害保険等に加入して

いることが必要です。 
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バイオ情報学分野（担当者：馬見塚 拓; mami@kuicr.kyoto-u.ac.jp） 

基本テーマ：バイオ情報を含む複合情報の融合解析 
趣旨：ゲノムやメタゲノムに代表される最新バイオ情報に立脚して、バイオ情報がいかに生体内化学現象

に関わっているかを明らかにし、生命システムについての化学的理解の深化を図ります。さらに、

その成果を応用して、ゲノム創薬やパーソナライズド医療などへの展開も目指します。 
 
 

物質合成分野（担当者：辻井 敬亘; tsujii@scl.kyoto-u.ac.jp） 

基本テーマ：複合機能材料の戦略的創製 
趣旨：異種材料のハイブリッド化・複合化ならびにナノサイズ化に重点を置き、新規な機能をもつ新世代

材料の創製を目指すとともに、生体の認識、応答、反応などの諸機能を担う例えば生体膜等も複合

機能材料と捉え、機能物質と生命現象の化学的相関の解明も目指します。 
 

現象解析分野（担当者：金谷 利治; kanaya@scl.kyoto-u.ac.jp） 

基本テーマ：複合測定に基づく物質解析 

趣旨：化学を基盤とする多種の分光学的手法・解析的手法を複合的に駆使して、天然および人工物質の構

造・性質を分子レベルから巨視的レベルまで階層的に理解・記述することを目指し、一方、その結

果を還元することによって新たな物質科学の枠組みを構築する取組みも目指します。 

 

2-2．課題提案型研究課題（担当者：島川 祐一; shimak@scl.kyoto-u.ac.jp） 

 課題提案型研究課題は、前項１で設定した一つの分野に留まらない分野、あるいはそれ以外の分野につ

いて、化学関連分野の研究者から自由にご提案いただく課題です。萌芽的な課題と発展的な課題を、それ

ぞれ１８件程度、採択の予定です。新分野の開拓につながるような課題を特に歓迎いたします。なお、緊

急性・重要性が極めて高いと判断した課題については、前記の応募期日にかかわらず、直ちに採択するこ

ともあります。 

 

2-3．連携・融合促進型研究課題（担当者：渡辺 宏; hiroshi@scl.kyoto-u.ac.jp） 

 連携・融合促進型研究課題は、化学関連分野における国内外の研究連携の強化を主目的とする共同研究

課題です。国外も念頭に置く場合は、化学研究所の部局間国際学術交流締結先 (http://www.kuicr.kyoto-u. 

ac.jp/kokusai.html 参照) との共同研究を開始する場を求めていただくことも可能です。また、この目的

に沿った研究集会の開催も本課題として応募いただけます。４件程度を採択する予定です。 
 

2-4．施設・機器利用型研究課題（担当者：阪部 周二; sakabe@laser.kuicr.kyoto-u.ac.jp） 

 施設・機器利用型研究課題は、後述（項目6）の共通設備・機器・資料等の利用を主とする共同研究課題

です。１６件程度を採択する予定です。 

 

             平成２５年度共同利用・共同研究経費概算値 

 経費上限／件
*
（千円） 

分野選択型萌芽的研究  600 

分野選択型発展的研究  1,200 

課題提案型萌芽的研究  600 

課題提案型発展的研究  1,200 

連携・融合促進型研究  600 

施設・機器利用型研究  600 

     *表中の金額は目安です。予算の状況に応じた減額もありえますことをご了解下さい。 

      経費内での備品費、消耗品費、旅費の配分は、申請者と化学研究所の共同研究者 

      が協議して決定下さい。特に、旅費については、地域性を勘案してご決定下さい。 
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．共通設備・機器・資料の概要 (http://www.kuicr.kyoto-u.ac.jp/kaken_kyodo_instr.html)

機器（施設）名
管理研究領域

（担当教員）
特徴・性能・仕様等 掲載 ページ

生命化学情報解析用

スーパーコンピュー

ター

システム

生命知識工学

（馬見塚 拓）

データベースを中心としたゲノムネットサービス

（ ）に一部が提供されているスーパーコン

ピューターシステムを内部利用することができる 分子生物学・

化学・創薬科学関連のデータベースと様々な応用ソフトウェアが

整備された （総 コア数 ）を中心としたシス

テムである

高機能電子顕微鏡群
複合ナノ解析化学

倉田 博基

透過型電子顕微鏡と走査型透過電子顕微鏡群 加速電圧

原子分解能観察や電子エネルギー損失分光法による状態分

析 エネルギーフィルタ像観察 液体窒素温度や液体ヘリウム温

度での観察が可能 集束イオンビーム加工装置 クライオミクロ

トーム イオンミリング装置などの試料作成支援装置群も利用

可

多目的超高磁場
分子材料化学

（梶 弘典）

溶液および固体測定が可能 φ 〜 多

核種プローブ φ トリプルインバースプローブ

φ 〜 多核種プローブ 重共鳴 プローブ

高速回転型 プローブが利用可能 温度可変可能

光励起キャリア移動度

測定装置

（ 測定

装置）

分子材料化学

（梶 弘典）

窒素レーザー（励起波長： ）により、有機層内に光励起キャ

リアを発生させ、それを電界方向に流すことで、有機半導体材料

のキャリア移動度を評価する．測定時の温度可変機能あり．

示差走査熱量測定装置

（ 測定装置）

分子材料化学

（梶 弘典）

測定試料の熱物性、例えばガラス転移温度、結晶化温度、融点の

測定が可能 （ 社製）

有機デバイス作製装置
分子材料化学

（梶 弘典）

有機成膜室・無機成膜室独立型真空蒸着装置．大気暴露せず

下での有機・電極成膜が可能．特に、有機エレクトロルミネッセ

ンス（ ）、有機薄膜太陽電池の作製に有用．有機デバイスの封止

も可能．

ナノスケール動的構造

評価 線システム

高分子制御合成

（山子 茂）

多層膜ミラーにより集光された高輝度Ｘ線を試料に照射し 得ら

れる回折 散乱強度を半導体二次元検出器 で迅速にデジ

タルデータ化 さらに付属のソフトウエアにより構造評価を行う

システム 透過と反射の両測定法に対応 加熱冷却 引張 せん

断の様々なアタッチメントを備えている

生物用 線回折装置
構造分子生物科学

（畑 安雄）

モノクロメータ集光系および全反射ミラー集光系と 型二次元検

出器を有する二台の装置で構成されるタンパク質単結晶 線回折

装置で結晶の質や格子定数などによって使い分けることが出来

る いずれも窒素吹付け低温装置 を有しているので での

極低温回折実験が可能である

電子線形加速器

（休止中）

粒子ビーム科学

（岩下 芳久）

最高電流 パルス幅 〜 繰り返し最大 の

〜 の電子ビームが供給可能 のニュートリノ実験の検

出器の較正等に使用されている

電子蓄積リング

（休止中）

粒子ビーム科学

（岩下 芳久）

電子線形加速器の出力ビーム（ 〜 ）を入射・蓄積し 共

鳴を用いた遅い取り出しにより ビームのヂューティー ファク

ター（単位時間中にビームが供給される時間の割合）を数十パー

セントにまで増大させたビームが供給可能 また このビームを

に加速し 放射光の放出も可能 リング内に内部標的を

設置し この標的と電子ビームの散乱によりこの標的の解析を行

うことも可能である リング中に設置したイオントラップに捕獲

された原子核の構造を周回電子ビームとの散乱の解析により実施

した実績を有する

イオン蓄積・冷却リング

（休止中）

粒子ビーム科学

（岩下 芳久）

陽子線形加速器からの 陽子ビームを電子ビーム冷却し 早

い取出しによりリング外に取り出して 最短で の幅のビー

ムの供給が可能 また 電子ビーム冷却 レーザー冷却（ イ

オンに限定される）により 低温（数ケルビン）に冷却したビー

ムと物質との相互作用の研究が可能となる

超高強度極短パルス

レーザー装置

（ レーザー）

レーザー物質科学

（阪部 周二）

パルス幅 波長 エネルギー 繰り返し単発〜

のパルス光を発することができる 集光照射系（真空内）も

有 しており 各種物質への照射実験が可能 また レーザー装

置を構成している 短パルスモード同期発振器や励起用 スイッ

チ レーザーを独立に利用することも可能

レーザー照射可能

透過形電子顕微鏡

レーザー物質科学

（阪部 周二）

短パルスレーザー光を電子顕微鏡内の試料に照射することができ

る レーザーの性能はパルス幅 波長 エネルギー

繰り返し単発〜 電子顕微鏡は日本電子製 透過

型電子顕微鏡

極微小結晶用

線単結晶構造解析装置
有機元素化学

時任 宣博

線単結晶構造解析装置は 単結晶に 線を照射し そ の解説

データを集積・解析することにより 結晶中の 原子配置・分子構

造を決定するための装置である 本装置は 通常では弱い反射

データしか得られないような極微小の単結晶サンプルに対し 特

殊な 線反射装置を用いることによりデータ集積可能としたもの

であり 極微小な単結晶しか得られない化合物に対しても十分な
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5-2．研究成果報告 

 採択された研究課題については、研究成果報告書を次に記す作成要領に従って記載・提出していただき

ます。その報告書は、まとめて当研究所の共同利用・共同研究報告書集として公開させていただく予定で

す。また、その内容を研究成果報告会でご報告いただくことがあります。なお、報告会についての詳細は、

採択課題の研究代表者に後日お知らせいたします。 
 

5-3．研究成果報告書の作成要領 

 分野選択型研究、課題提案型研究、施設・機器利用型研究については２頁、連携・融合促進型研究につ

いては４頁の報告書を（様式５）を用いて作成下さい。A4 版の用紙には１頁あたり２，０００字程度が記

載できます。図表などカラーを用いても構いませんが、報告書集刊行の際はモノクロ印刷になることもあ

りますので、その点をお含み置き下さい。 

 １頁の１行目の中央に研究課題名、３行目に右詰めで研究代表者の氏名と所属、５行目から本文を記載

して下さい。なお、当研究所で対応した共同研究者は報告書の共著者とはせず、必要に応じて本文中に明

記して下さい。また、国際共同研究の場合、報告書はできるだけ英文でご作成ください。 

 
 

5-4.報告書の内容 

 形式は自由ですが、例えば、実験的研究では、目的、実験方法、実験結果、考察、成果報告（論文、学

会発表等）をお書き下さい。なお、連携・融合促進型研究で研究集会を開催した場合には、研究集会のプ

ログラム、参加者名簿（所属機関・部局・職名を明記）、および、作成された場合は要旨集またはプロシー

ディングスを添付して下さい。 
 

5-4.報告書の提出 

 提出締切日は、平成２７年２月末日とします。電子ファイル（PDFファイル）を、下記へ電子メール添付

書類としてお送り下さい。なお、添付ファイル名は「課題番号＋代表者名（姓）」として下さい。 

   報告書提出先 

   京都大学化学研究所共同研究推進室 共同利用・共同研究係 

   E-mail: icr-hub@scl.kyoto-u.ac.jp, 電話: (0774) 38-3134 
 

5-5．研究成果の公開 

 学術論文などによる研究成果の公開に際しては、京都大学化学研究所の共同利用・共同研究として行わ

れたことを明記して下さい。英文での謝辞例を次に示します。 

  謝辞例： This work was supported by the Collaborative Research Program of Institute for Chemical 

Research, Kyoto University (grant # XXXX). 

       日本語での謝辞は、この英文表記に準ずるものとして下さい。 
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．共通設備・機器・資料の概要 (http://www.kuicr.kyoto-u.ac.jp/kaken_kyodo_instr.html)

機器（施設）名
管理研究領域

（担当教員）
特徴・性能・仕様等 掲載 ページ

生命化学情報解析用

スーパーコンピュー

ター

システム

生命知識工学

（馬見塚 拓）

データベースを中心としたゲノムネットサービス

（ ）に一部が提供されているスーパーコン

ピューターシステムを内部利用することができる 分子生物学・

化学・創薬科学関連のデータベースと様々な応用ソフトウェアが

整備された （総 コア数 ）を中心としたシス

テムである

高機能電子顕微鏡群
複合ナノ解析化学

倉田 博基

透過型電子顕微鏡と走査型透過電子顕微鏡群 加速電圧

原子分解能観察や電子エネルギー損失分光法による状態分

析 エネルギーフィルタ像観察 液体窒素温度や液体ヘリウム温

度での観察が可能 集束イオンビーム加工装置 クライオミクロ

トーム イオンミリング装置などの試料作成支援装置群も利用

可

多目的超高磁場
分子材料化学

（梶 弘典）

溶液および固体測定が可能 φ 〜 多

核種プローブ φ トリプルインバースプローブ

φ 〜 多核種プローブ 重共鳴 プローブ

高速回転型 プローブが利用可能 温度可変可能

光励起キャリア移動度

測定装置

（ 測定

装置）

分子材料化学

（梶 弘典）

窒素レーザー（励起波長： ）により、有機層内に光励起キャ

リアを発生させ、それを電界方向に流すことで、有機半導体材料

のキャリア移動度を評価する．測定時の温度可変機能あり．

示差走査熱量測定装置

（ 測定装置）

分子材料化学

（梶 弘典）

測定試料の熱物性、例えばガラス転移温度、結晶化温度、融点の

測定が可能 （ 社製）

有機デバイス作製装置
分子材料化学

（梶 弘典）

有機成膜室・無機成膜室独立型真空蒸着装置．大気暴露せず

下での有機・電極成膜が可能．特に、有機エレクトロルミネッセ

ンス（ ）、有機薄膜太陽電池の作製に有用．有機デバイスの封止

も可能．

ナノスケール動的構造

評価 線システム

高分子制御合成

（山子 茂）

多層膜ミラーにより集光された高輝度Ｘ線を試料に照射し 得ら

れる回折 散乱強度を半導体二次元検出器 で迅速にデジ

タルデータ化 さらに付属のソフトウエアにより構造評価を行う

システム 透過と反射の両測定法に対応 加熱冷却 引張 せん

断の様々なアタッチメントを備えている

生物用 線回折装置
構造分子生物科学

（畑 安雄）

モノクロメータ集光系および全反射ミラー集光系と 型二次元検

出器を有する二台の装置で構成されるタンパク質単結晶 線回折

装置で結晶の質や格子定数などによって使い分けることが出来

る いずれも窒素吹付け低温装置 を有しているので での

極低温回折実験が可能である

電子線形加速器

（休止中）

粒子ビーム科学

（岩下 芳久）

最高電流 パルス幅 〜 繰り返し最大 の

〜 の電子ビームが供給可能 のニュートリノ実験の検

出器の較正等に使用されている

電子蓄積リング

（休止中）

粒子ビーム科学

（岩下 芳久）

電子線形加速器の出力ビーム（ 〜 ）を入射・蓄積し 共

鳴を用いた遅い取り出しにより ビームのヂューティー ファク

ター（単位時間中にビームが供給される時間の割合）を数十パー

セントにまで増大させたビームが供給可能 また このビームを

に加速し 放射光の放出も可能 リング内に内部標的を

設置し この標的と電子ビームの散乱によりこの標的の解析を行

うことも可能である リング中に設置したイオントラップに捕獲

された原子核の構造を周回電子ビームとの散乱の解析により実施

した実績を有する

イオン蓄積・冷却リング

（休止中）

粒子ビーム科学

（岩下 芳久）

陽子線形加速器からの 陽子ビームを電子ビーム冷却し 早

い取出しによりリング外に取り出して 最短で の幅のビー

ムの供給が可能 また 電子ビーム冷却 レーザー冷却（ イ

オンに限定される）により 低温（数ケルビン）に冷却したビー

ムと物質との相互作用の研究が可能となる

超高強度極短パルス

レーザー装置

（ レーザー）

レーザー物質科学

（阪部 周二）

パルス幅 波長 エネルギー 繰り返し単発〜

のパルス光を発することができる 集光照射系（真空内）も

有 しており 各種物質への照射実験が可能 また レーザー装

置を構成している 短パルスモード同期発振器や励起用 スイッ

チ レーザーを独立に利用することも可能

レーザー照射可能

透過形電子顕微鏡

レーザー物質科学

（阪部 周二）

短パルスレーザー光を電子顕微鏡内の試料に照射することができ

る レーザーの性能はパルス幅 波長 エネルギー

繰り返し単発〜 電子顕微鏡は日本電子製 透過

型電子顕微鏡

極微小結晶用

線単結晶構造解析装置
有機元素化学

時任 宣博

線単結晶構造解析装置は 単結晶に 線を照射し そ の解説

データを集積・解析することにより 結晶中の 原子配置・分子構

造を決定するための装置である 本装置は 通常では弱い反射

データしか得られないような極微小の単結晶サンプルに対し 特

殊な 線反射装置を用いることによりデータ集積可能としたもの

であり 極微小な単結晶しか得られない化合物に対しても十分な
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5-2．研究成果報告 

 採択された研究課題については、研究成果報告書を次に記す作成要領に従って記載・提出していただき

ます。その報告書は、まとめて当研究所の共同利用・共同研究報告書集として公開させていただく予定で

す。また、その内容を研究成果報告会でご報告いただくことがあります。なお、報告会についての詳細は、

採択課題の研究代表者に後日お知らせいたします。 
 

5-3．研究成果報告書の作成要領 

 分野選択型研究、課題提案型研究、施設・機器利用型研究については２頁、連携・融合促進型研究につ

いては４頁の報告書を（様式５）を用いて作成下さい。A4 版の用紙には１頁あたり２，０００字程度が記

載できます。図表などカラーを用いても構いませんが、報告書集刊行の際はモノクロ印刷になることもあ

りますので、その点をお含み置き下さい。 

 １頁の１行目の中央に研究課題名、３行目に右詰めで研究代表者の氏名と所属、５行目から本文を記載

して下さい。なお、当研究所で対応した共同研究者は報告書の共著者とはせず、必要に応じて本文中に明

記して下さい。また、国際共同研究の場合、報告書はできるだけ英文でご作成ください。 

 
 

5-4.報告書の内容 

 形式は自由ですが、例えば、実験的研究では、目的、実験方法、実験結果、考察、成果報告（論文、学

会発表等）をお書き下さい。なお、連携・融合促進型研究で研究集会を開催した場合には、研究集会のプ

ログラム、参加者名簿（所属機関・部局・職名を明記）、および、作成された場合は要旨集またはプロシー

ディングスを添付して下さい。 
 

5-4.報告書の提出 

 提出締切日は、平成２７年２月末日とします。電子ファイル（PDFファイル）を、下記へ電子メール添付

書類としてお送り下さい。なお、添付ファイル名は「課題番号＋代表者名（姓）」として下さい。 

   報告書提出先 

   京都大学化学研究所共同研究推進室 共同利用・共同研究係 

   E-mail: icr-hub@scl.kyoto-u.ac.jp, 電話: (0774) 38-3134 
 

5-5．研究成果の公開 

 学術論文などによる研究成果の公開に際しては、京都大学化学研究所の共同利用・共同研究として行わ

れたことを明記して下さい。英文での謝辞例を次に示します。 

  謝辞例： This work was supported by the Collaborative Research Program of Institute for Chemical 

Research, Kyoto University (grant # XXXX). 

       日本語での謝辞は、この英文表記に準ずるものとして下さい。 
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精密有機構造解析

システム

角度分解紫外・Ｘ線

光電子分光装置

（有機固体用）

分子集合解析

（佐藤 直樹）

有機固体を主な対象として 超高真空下でその価電子構造や内殻

電子準位を それぞれ真空紫外線（ 共鳴線） Ｘ線（ α 線）

を光源とし電場偏向型電子エネルギー分析器を備えた光電子分光

法により観測する装置 試料調製室で真空蒸着した薄膜のその場

測定や 紫外光電子分光法についてはエネルギー分析器を動かし

ての角度分解測定も可能

温度可変粉末 線回折装

置

精密無機合成化学

寺西利治

粉末試料、微量試料、大型バルク試料、薄膜材料まで、多種多様

な試料・結晶状態にて高感度 分析。同定、定量、配向、スト

レス、微小部、温度可変、高分解測定まであらゆるアプリケーショ

ンに対応。

超高温高分解能

磁気共鳴装置

分子環境解析化学

（長谷川 健）

エネルギー・環境問題に重要な有機化合物の超臨界水による有用

物質化・無毒化反応を 分子レベルで直接観察するために開発さ

れた５００ ｚ機 ℃までの構造・ダイナミクス・反応の研究

が可能となっている 日本電子株式会社製

液体用磁気共鳴装置
分子環境解析化学

（長谷川 健）

核から 核までに世界最高感度で対応し 多種の特殊測定を行

うことができる６００ ｚ機 生体模倣膜などのナノスケール構

造体の拡散ダイナミクス測定が可能である 日本電子株式会社製

高分解能 結晶

蛍光 線分析装置

構造分子生物科学

（伊藤嘉昭）

高分解能２結晶蛍光Ｘ線分光法は 測定は通常の蛍光Ｘ線分析法

と何ら変わらないが ＸＰＳとほぼ同等の分析を行うことができ

る 分光系が２結晶分光器という通常の蛍光Ｘ線分析では用いら

れないタイプではあるが 超高真空系や高真空系などは不用であ

る 蛍光Ｘ線分光法を用いると絶縁体や溶液試料でも容易に非破

壊測定を行うことが可能であるので 汎用状態分析装置である

仕様：負荷３ と のターゲット 絶縁体 溶液試料などの

状態分析可 真空 大気圧での測定可 分析エネルギー： 〜

まで

電子スピン共鳴（ ）

＋レーザーフラッシュ

フォトリシス装置

高分子材料

設計化学

（辻井敬亘）

ナノ秒パルス レーザー（波長 出力

パルス幅 繰返し周期 ）＋

ナノ秒パルスエキシマーレーザー（波長 出力

パルス幅 繰返し周期 ）＋電子スピン共

鳴（ ）（ 社製 バンド 温調 時間分解

測定可）＋分光測光装置（浜松ホトニクス製 シス

テム 感度波長範囲 時間分解測定可）の組み合わせ

が可能 それぞれ独立に使用することも可能

電子ビーム露光装置

ナノスピントロニ

クス

（小野 輝男）

電子ビーム露光装置を使うことにより レジストを塗布した試料

に電子ビームで描画することで ナノメータースケールのパター

ニングができる

高圧合成装置
無機先端機能化学

（島川 祐一）

万気圧 ℃以上まで到達可能な大型高圧発生装置（試料容積

約 ） 他に 万気圧まで到達可能な装置（試料容積約 ）

もあり、極限条件での新規物質開拓を行っている

レーザー蒸着装置
無機先端機能化学

（島川 祐一）

エキシマレーザー（λ ）をパルス状に照射することによ

り原料を蒸発させ薄膜を作製する 薄膜の成長中に反射高速電子

回折 を観察することで単位格子レベルでの成長制御が可

能

．平成２６年度化学研究所客員教員

客員教授 氏名（本務先） 客員准教授 氏名（本務先）

松川 公洋（大阪市立工業研究所）

小林 俊秀（理化学研究所）

末永 和知（産業技術総合研究所）

森下 真一（東京大学大学院新領域創成科学研究科）

横島 聡 （名古屋大学大学院創薬科学研究科）

水谷 正治（神戸大学大学院農学研究科）

林 直人 （富山大学大学院理工学研究部）

橋本 久子（東北大学大学院理学研究科）
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解析データが得られる装置である

単結晶 線回折装置
構造有機化学

（村田 靖次郎）

主に有機化合物・有機金属化合物の構造決定に使用する 検出

器を備えており 測定時間は約 時間 ℃の低温あるい

は室温で測定を行う 装置は 社

単結晶 線回折装置
典型元素機能化学

（中村 正治）

強力な 線源（ ）と大口径の 検出器（ ）を

有する単結晶 線回折装置 付属の回折・構造解析ソフト

および により 〜 角の

単結晶から分子構造を決定することができる （ 社製

）

磁気円二色性測定装置

有機元素化学

時任 宣博

とは 磁場中で スペクトルを測定する手法である 従来の

方法では見えない もしくは見えにくい電子遷移スペクトルの測

定や 遷移の帰属 環状π共役システムの研究などに用いられ

る スペクトルは 波長および波数に対してモル減水係数の

差 または磁場中でのモル楕円率をプロットしたものである

マトリックス支援

レーザー脱離イオン化

飛行時間形質量分析計

生体機能設計化学

（二木 史朗）

ブルカーダルトニクス社

蛋白質などの生体高分子の他 合成高分子や有機化合物などの質

量を高分解能で容易に測定できる 数万ダルトン以上の化合物の

質量測定も可能 など による構造決定が困難な高分子の構造

確認に威力を発揮する （ 本品の使用にあたりましては 大学連

携研究設備ネットワークの使用規則・料金が適用されます ）

超電導磁石型フーリエ

変換質量分析装置

典型元素機能化学

（中村 正治）

の超電導イオンサイクロトロン検出器によって レ

ベルの感度で質量範囲 〜 までの超精密質量分析

（ 万 が可能な質量分析計 イオン化方法は大気圧

および イオン化に対応 法による 分析

が行える

二重収束型

高分解能 質量分析計

水圏環境解析化学

宗林 由樹）

世界でもっとも高感度かつ高精度な微量元素分析システム 目的

元素をアルゴンプラズマでイオン化 二重収束型質量分析計（分

解能 ）で妨害イオンと分離し 測定する 種以上の

元素について （ ）レベルまでの多元素同時定量が可能で

ある

四重極型 質量分析計
水圏環境解析化学

宗林 由樹）

ダイナミックリアクションセル を持つ四重極型

はイオンレンズと四重極質量分離部の間に設置されている イオ

ンレンズを通過したイオンのうち 分子イオンは反応ガス

と低振幅高周波四重極により除去される 一方 目的原子イオン

は 反応ガスによる影響を受けずに四重極質量分離部に入り 質

量対電荷比 で分離され 検出部に到達する そのため 分

子イオン干渉を受ける などの検出限界が劇的に低くなる

約 種の元素について （ ）レベルまでの多元素同時定

量が可能

発光分光分析計
水圏環境解析化学

宗林 由樹）

溶液試料を高温のアルゴンプラズマ中に噴霧し 目的元素を中性

の原子やイオンとし さらに励起する 励起された原子やイオン

は 低いエネルギー準位に戻るときに発光する その波長から元

素を同定し その強度から元素の含有量を求める 本装置は半導

体検出器で発光線スペクトル全体を観測できる （ ）レベ

ルまでの濃度において 多元素同時定量を高精度で行うことがで

きる

汎用溶液
分子材料化学

（梶 弘典）

φ 〜 − 多核種プローブ φ

トリプルインバースプローブが利用可能 温度可変

可能

汎用多岐固体
分子材料化学

（梶 弘典）

径 プローブ 径 プローブ 配

向プローブが利用可能 温度可変可能 パルス幅は μ あるい

はそれ以下

二重収束質量分析装置 精密有機合成化学

（川端 猛夫）

イオン光学系が 磁場・電場から構成される逆配置二重収束型質

量分析計で イオン化法として および を用いることが

できる 最大分解能は 谷 で 高分解能測定により

組成式も明らかにできる 最大加速時に質量範囲として ダ

ルトンまで測定可能 イオン源および各種パラメーターのオート

チューニング機能を搭載している

遺伝子導入装置

生体分子情報

（青山 卓史）

ヘリウムガスの圧力により金やタングステンの微小粒子を加速

し それら粒子上にコートされた を細胞内に導入する 植物

組織 動物培養細胞 植物培養細 胞などを標的とすることがで

きる

トリプル四重極

システム

シス

テム

分子微生物科学

（栗原 達夫）

マスレンジ： タンパク質など高分子化合物の質量

分析 各種化合物の定量分析 タンデム四重極によるフラグメン

トイオン解析などに適している

解析では プロダクトイオンスキャンのほか プレカー

サーイオンスキャン ニュートラルロススキャンが可能 と

接続しており も可能 ノーマルイオンスプ

レーのほか ターボイオンスプレーの使用が可能
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精密有機構造解析

システム

角度分解紫外・Ｘ線

光電子分光装置

（有機固体用）

分子集合解析

（佐藤 直樹）

有機固体を主な対象として 超高真空下でその価電子構造や内殻

電子準位を それぞれ真空紫外線（ 共鳴線） Ｘ線（ α 線）

を光源とし電場偏向型電子エネルギー分析器を備えた光電子分光

法により観測する装置 試料調製室で真空蒸着した薄膜のその場

測定や 紫外光電子分光法についてはエネルギー分析器を動かし

ての角度分解測定も可能

温度可変粉末 線回折装

置

精密無機合成化学

寺西利治

粉末試料、微量試料、大型バルク試料、薄膜材料まで、多種多様

な試料・結晶状態にて高感度 分析。同定、定量、配向、スト

レス、微小部、温度可変、高分解測定まであらゆるアプリケーショ

ンに対応。

超高温高分解能

磁気共鳴装置

分子環境解析化学

（長谷川 健）

エネルギー・環境問題に重要な有機化合物の超臨界水による有用

物質化・無毒化反応を 分子レベルで直接観察するために開発さ

れた５００ ｚ機 ℃までの構造・ダイナミクス・反応の研究

が可能となっている 日本電子株式会社製

液体用磁気共鳴装置
分子環境解析化学

（長谷川 健）

核から 核までに世界最高感度で対応し 多種の特殊測定を行

うことができる６００ ｚ機 生体模倣膜などのナノスケール構

造体の拡散ダイナミクス測定が可能である 日本電子株式会社製

高分解能 結晶

蛍光 線分析装置

構造分子生物科学

（伊藤嘉昭）

高分解能２結晶蛍光Ｘ線分光法は 測定は通常の蛍光Ｘ線分析法

と何ら変わらないが ＸＰＳとほぼ同等の分析を行うことができ

る 分光系が２結晶分光器という通常の蛍光Ｘ線分析では用いら

れないタイプではあるが 超高真空系や高真空系などは不用であ

る 蛍光Ｘ線分光法を用いると絶縁体や溶液試料でも容易に非破

壊測定を行うことが可能であるので 汎用状態分析装置である

仕様：負荷３ と のターゲット 絶縁体 溶液試料などの

状態分析可 真空 大気圧での測定可 分析エネルギー： 〜

まで

電子スピン共鳴（ ）

＋レーザーフラッシュ

フォトリシス装置

高分子材料

設計化学

（辻井敬亘）

ナノ秒パルス レーザー（波長 出力

パルス幅 繰返し周期 ）＋

ナノ秒パルスエキシマーレーザー（波長 出力

パルス幅 繰返し周期 ）＋電子スピン共

鳴（ ）（ 社製 バンド 温調 時間分解

測定可）＋分光測光装置（浜松ホトニクス製 シス

テム 感度波長範囲 時間分解測定可）の組み合わせ

が可能 それぞれ独立に使用することも可能

電子ビーム露光装置

ナノスピントロニ

クス

（小野 輝男）

電子ビーム露光装置を使うことにより レジストを塗布した試料

に電子ビームで描画することで ナノメータースケールのパター

ニングができる

高圧合成装置
無機先端機能化学

（島川 祐一）

万気圧 ℃以上まで到達可能な大型高圧発生装置（試料容積

約 ） 他に 万気圧まで到達可能な装置（試料容積約 ）

もあり、極限条件での新規物質開拓を行っている

レーザー蒸着装置
無機先端機能化学

（島川 祐一）

エキシマレーザー（λ ）をパルス状に照射することによ

り原料を蒸発させ薄膜を作製する 薄膜の成長中に反射高速電子

回折 を観察することで単位格子レベルでの成長制御が可

能

．平成２６年度化学研究所客員教員

客員教授 氏名（本務先） 客員准教授 氏名（本務先）

松川 公洋（大阪市立工業研究所）

小林 俊秀（理化学研究所）

末永 和知（産業技術総合研究所）

森下 真一（東京大学大学院新領域創成科学研究科）

横島 聡 （名古屋大学大学院創薬科学研究科）

水谷 正治（神戸大学大学院農学研究科）

林 直人 （富山大学大学院理工学研究部）

橋本 久子（東北大学大学院理学研究科）

 

- 

解析データが得られる装置である

単結晶 線回折装置
構造有機化学

（村田 靖次郎）

主に有機化合物・有機金属化合物の構造決定に使用する 検出

器を備えており 測定時間は約 時間 ℃の低温あるい

は室温で測定を行う 装置は 社

単結晶 線回折装置
典型元素機能化学

（中村 正治）

強力な 線源（ ）と大口径の 検出器（ ）を

有する単結晶 線回折装置 付属の回折・構造解析ソフト

および により 〜 角の

単結晶から分子構造を決定することができる （ 社製

）

磁気円二色性測定装置

有機元素化学

時任 宣博

とは 磁場中で スペクトルを測定する手法である 従来の

方法では見えない もしくは見えにくい電子遷移スペクトルの測

定や 遷移の帰属 環状π共役システムの研究などに用いられ

る スペクトルは 波長および波数に対してモル減水係数の

差 または磁場中でのモル楕円率をプロットしたものである

マトリックス支援

レーザー脱離イオン化

飛行時間形質量分析計

生体機能設計化学

（二木 史朗）

ブルカーダルトニクス社

蛋白質などの生体高分子の他 合成高分子や有機化合物などの質

量を高分解能で容易に測定できる 数万ダルトン以上の化合物の

質量測定も可能 など による構造決定が困難な高分子の構造

確認に威力を発揮する （ 本品の使用にあたりましては 大学連

携研究設備ネットワークの使用規則・料金が適用されます ）

超電導磁石型フーリエ

変換質量分析装置

典型元素機能化学

（中村 正治）

の超電導イオンサイクロトロン検出器によって レ

ベルの感度で質量範囲 〜 までの超精密質量分析

（ 万 が可能な質量分析計 イオン化方法は大気圧

および イオン化に対応 法による 分析

が行える

二重収束型

高分解能 質量分析計

水圏環境解析化学

宗林 由樹）

世界でもっとも高感度かつ高精度な微量元素分析システム 目的

元素をアルゴンプラズマでイオン化 二重収束型質量分析計（分

解能 ）で妨害イオンと分離し 測定する 種以上の

元素について （ ）レベルまでの多元素同時定量が可能で

ある

四重極型 質量分析計
水圏環境解析化学

宗林 由樹）

ダイナミックリアクションセル を持つ四重極型

はイオンレンズと四重極質量分離部の間に設置されている イオ

ンレンズを通過したイオンのうち 分子イオンは反応ガス

と低振幅高周波四重極により除去される 一方 目的原子イオン

は 反応ガスによる影響を受けずに四重極質量分離部に入り 質

量対電荷比 で分離され 検出部に到達する そのため 分

子イオン干渉を受ける などの検出限界が劇的に低くなる

約 種の元素について （ ）レベルまでの多元素同時定

量が可能

発光分光分析計
水圏環境解析化学

宗林 由樹）

溶液試料を高温のアルゴンプラズマ中に噴霧し 目的元素を中性

の原子やイオンとし さらに励起する 励起された原子やイオン

は 低いエネルギー準位に戻るときに発光する その波長から元

素を同定し その強度から元素の含有量を求める 本装置は半導

体検出器で発光線スペクトル全体を観測できる （ ）レベ

ルまでの濃度において 多元素同時定量を高精度で行うことがで

きる

汎用溶液
分子材料化学

（梶 弘典）

φ 〜 − 多核種プローブ φ

トリプルインバースプローブが利用可能 温度可変

可能

汎用多岐固体
分子材料化学

（梶 弘典）

径 プローブ 径 プローブ 配

向プローブが利用可能 温度可変可能 パルス幅は μ あるい

はそれ以下

二重収束質量分析装置 精密有機合成化学

（川端 猛夫）

イオン光学系が 磁場・電場から構成される逆配置二重収束型質

量分析計で イオン化法として および を用いることが

できる 最大分解能は 谷 で 高分解能測定により

組成式も明らかにできる 最大加速時に質量範囲として ダ

ルトンまで測定可能 イオン源および各種パラメーターのオート

チューニング機能を搭載している

遺伝子導入装置

生体分子情報

（青山 卓史）

ヘリウムガスの圧力により金やタングステンの微小粒子を加速

し それら粒子上にコートされた を細胞内に導入する 植物

組織 動物培養細胞 植物培養細 胞などを標的とすることがで

きる

トリプル四重極

システム

シス

テム

分子微生物科学

（栗原 達夫）

マスレンジ： タンパク質など高分子化合物の質量

分析 各種化合物の定量分析 タンデム四重極によるフラグメン

トイオン解析などに適している

解析では プロダクトイオンスキャンのほか プレカー

サーイオンスキャン ニュートラルロススキャンが可能 と

接続しており も可能 ノーマルイオンスプ

レーのほか ターボイオンスプレーの使用が可能

－269－
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学
 
生

命
理

工
学

研
究

科
五

斗
　

進
分

野
選

択
型

3
ヒ

ト
腸

内
細

菌
叢

代
謝

経
路

デ
ー

タ
ベ

ー
ス

の
構

築

20
14

-
26

志
賀

　
元

紀
岐

阜
大

学
　

工
学

部
馬

見
塚

　
拓

分
野

選
択

型
3

外
的

な
生

物
学

的
知

識
を

用
い

る
バ

イ
オ

イ
ン

フ
ォ

マ
テ

ィ
ク

ス
法

20
14

-
27

瀧
川

　
一

学
北

海
道

大
学

　
創

成
研

究
機

構
馬

見
塚

　
拓

分
野

選
択

型
3

離
散

構
造

を
伴

う
生

命
科

学
デ

ー
タ

か
ら

の
知

識
発

見

20
14

-
28

国
嶋

　
崇

隆
金

沢
大

学
 
大

学
院

薬
学

系
川

端
　

猛
夫

分
野

選
択

型
4

機
能

性
触

媒
を

用
い

た
膜

局
在

性
生

体
分

子
の

選
択

的
化

学
修

飾

20
14

-
29

倉
持

　
幸

司
京

都
府

立
大

学
 
大

学
院

生
命

環
境

科
学

研
究

科
川

端
　

猛
夫

分
野

選
択

型
4

超
分

子
ら

せ
ん

階
段

状
分

子
の

合
成

と
機

能

20
14

-
30

大
久

保
　

貴
志

近
畿

大
学

　
理

工
学

部
若

宮
　

淳
志

分
野

選
択

型
4

A
m

bi
po

la
r 太

陽
電

池
へ

の
応

用
を

指
向

し
た

有
機

・
無

機
複

合
ポ

リ
マ

ー
の

創
製

20
14

-
31

柳
田

　
健

之
九

州
工

業
大

学
　

若
手

研
究

者
フ

ロ
ン

テ
ィ

ア
研

究
ア

カ
デ

ミ
ー

正
井

　
博

和
分

野
選

択
型

4
放

射
線

応
答

を
示

す
酸

化
物

ガ
ラ

ス
蛍

光
体

の
開

発

20
14

-
32

西
長

　
亨

首
都

大
学

東
京

　
理

工
学

研
究

科
山

子
　

茂
分

野
選

択
型

4
[Ｎ

]シ
ク

ロ
パ

ラ
フ

ェ
ニ

レ
ン

の
酸

化
特

性
の

解
明

20
14

-
33

石
原

　
美

弥
防

衛
医

科
大

学
校

 
医

用
工

学
講

座
寺

西
　

利
治

分
野

選
択

型
4

機
能

性
金

属
ナ

ノ
粒

子
を

用
い

た
新

規
光

音
響

造
影

剤
の

合
成

20
14

-
34

伊
福

　
伸

介
鳥

取
大

学
　

大
学

院
工

学
研

究
科

辻
井

　
敬

亘
分

野
選

択
型

4
精

密
重

合
法

を
用

い
た

キ
チ

ン
ナ

ノ
フ

ァ
イ

バ
ー

ポ
リ

マ
ー

ブ
ラ

シ
の

合
成

と
自

己
組

織
化

ア
プ

ロ
ー

チ
に

よ
る

階
層

構
造

を
持

っ
た

新
規

ソ
フ

ト
マ

テ
リ

ア
ル

の
開

発

20
14

-
35

山
根

　
千

弘
神

戸
女

子
大

学
　

家
政

学
部

辻
井

　
敬

亘
分

野
選

択
型

4
分

子
シ

ミ
ュ

レ
ー

シ
ョ

ン
を

駆
使

し
た

セ
ル

ロ
ー

ス
系

グ
ラ

フ
ト

共
重

合
体

の
キ

ラ
ル

な
ミ

ク
ロ

相
分

離
構

造
の

探
求

20
14

-
36

谷
　

敬
太

大
阪

教
育

大
学

　
教

育
学

部
辻

井
　

敬
亘

分
野

選
択

型
4

部
分

重
な

り
型

カ
ル

バ
ゾ

ロ
フ

ァ
ン

を
有

す
る

ポ
リ

マ
ー

体
の

合
成

、
構

造
と

そ
の

光
お

よ
び

電
子

物
性

20
14

-
37

吉
川

　
千

晶
物

質
・

材
料

研
究

機
構

　
国

際
ナ

ノ
ア

ー
キ

テ
ク

ト
ニ

ク
ス

研
究

拠
点

辻
井

　
敬

亘
分

野
選

択
型

4
濃

厚
ブ

ラ
シ

被
覆

短
繊

維
を

用
い

た
細

胞
足

場
材

料
の

開
発

20
14

-
38

菅
　

誠
治

岡
山

大
学

　
大

学
院

自
然

科
学

研
究

科
村

田
　

靖
次

郎
分

野
選

択
型

4
特

異
な

蛍
光

特
性

を
示

す
直

線
型

拡
張
π電

子
系

化
合

物
群

の
創

成
お

よ
び

材
料

化
学

へ
の

展
開

20
14

-
39

園
山

　
正

史
群

馬
大

学
　

大
学

院
工

学
研

究
科

長
谷

川
　

健
分

野
選

択
型

5
フ

ッ
素

化
リ

ン
脂

質
お

よ
び

脂
肪

酸
の

単
分

子
膜

の
構

造
解

析

20
14

-
40

吉
田

　
久

美
名

古
屋

大
学

　
大

学
院

情
報

科
学

研
究

科
村

田
　

靖
次

郎
分

野
選

択
型

5
分

子
設

計
し

て
調

製
し

た
ア

ン
ト

シ
ア

ニ
ン

誘
導

体
を

用
い

る
高

効
率

で
カ

ラ
フ

ル
な

色
素

増
感

太
陽

電
池

の
創

製

20
14

-
41

野
呂

　
篤

史
名

古
屋

大
学

　
大

学
院

工
学

研
究

科
松

宮
　

由
実

分
野

選
択

型
5

動
的

網
目

の
伸

長
レ

オ
ロ

ジ
ー

特
性

と
自

己
修

復
性

20
14

-
42

井
上

　
正

志
大

阪
大

学
　

大
学

院
理

学
研

究
科

松
宮

　
由

実
分

野
選

択
型

5
星

形
高

分
子

絡
み

合
い

単
分

散
系

に
お

け
る

束
縛

解
放

機
構

20
14

-
43

サ
テ

ィ
シ

ュ
　

ス
ク

マ
ラ

ン
山

形
大

学
　

大
学

院
理

工
学

研
究

科
増

渕
　

雄
一

分
野

選
択

型
5

高
分

子
融

液
に

お
け

る
分

子
運

動
の

相
関

20
14

-
44

畝
山

　
多

加
志

金
沢

大
学

　
理

工
研

究
域

自
然

シ
ス

テ
ム

学
系

松
宮

　
由

実
分

野
選

択
型

5
高

分
子

融
液

の
高

速
流

動
下

で
の

誘
電

緩
和

の
理

論
解

析

20
14

-
45

竹
下

　
宏

樹
滋

賀
県

立
大

学
金

谷
　

利
治

分
野

選
択

型
5

高
分

子
マ

イ
ク

ロ
ゲ

ル
水

分
散

系
の

コ
ロ

イ
ド

結
晶

化
・
ガ

ラ
ス

化
挙

動

20
14

-
46

川
口

　
辰

也
大

阪
大

学
大

学
院

　
理

学
研

究
科

金
谷

　
利

治
分

野
選

択
型

5
sP

S
 と

カ
ル

ボ
ン

酸
の
δ型

共
結

晶
化

20
14

-
47

河
井

　
貴

彦
群

馬
大

学
　

理
工

学
研

究
院

金
谷

　
利

治
分

野
選

択
型

5
ポ

リ
乳

酸
の

中
間

秩
序

構
造

形
成

に
関

す
る

研
究

20
14

-
48

都
築

　
誠

二
産

業
技

術
総

合
研

究
所

　
ナ

ノ
シ

ス
テ

ム
研

究
部

門
佐

藤
　

直
樹

分
野

選
択

型
5

有
機

結
晶

中
の

分
子

間
カ

ル
コ

ゲ
ン

原
子

接
触

の
研

究

20
14

-
49

山
内

　
美

穂
九

州
大

学
　

カ
ー

ボ
ン

ニ
ュ

ー
ト

ラ
ル

・
エ

ネ
ル

ギ
ー

国
際

研
究

所
寺

西
　

利
治

分
野

選
択

型
5

時
間

分
解

放
射

光
X

R
D

 法
を

も
ち

い
た

P
d 

ナ
ノ

粒
子

の
水

素
吸

蔵
に

お
け

る
サ

イ
ズ

・
形

状
依

存
性

に
つ

い
て

の
研

究

20
14

-
50

中
口

　
譲

近
畿

大
学

　
理

工
学

部
宗

林
　

由
樹

分
野

選
択

型
5

南
太

平
洋

・
南

極
海

へ
の

生
体

活
性

微
量

金
属

の
輸

送
プ

ロ
セ

ス
の

解
明

20
14

-
51

向
井

　
浩

京
都

教
育

大
学

　
教

育
学

部
理

学
科

宗
林

　
由

樹
分

野
選

択
型

5
多

座
配

位
子

と
の

錯
生

成
を

用
い

た
金

属
イ

オ
ン

の
液

膜
輸

送
と

分
離

に
関

す
る

研
究

20
14

-
52

高
橋

　
雅

英
大

阪
府

立
大

学
　

大
学

院
工

学
研

究
科

梶
　

弘
典

分
野

選
択

型
5

多
核

N
M

R
 に

よ
る

交
互

共
重

合
型

無
機

系
オ

リ
ゴ

マ
ー

分
子

の
解

析
お

よ
び

分
子

形
態

制
御

手
法

の
開

発

20
14

-
53

長
澤

　
和

夫
東

京
農

工
大

学
 
工

学
部

上
杉

　
志

成
課

題
提

案
型

ビ
タ

ミ
ン

Ｄ
の

新
機

能
の

発
見

と
調

節

20
14

-
54

吉
田

　
稔

理
化

学
研

究
所

上
杉

　
志

成
課

題
提

案
型

新
し

い
脂

質
修

飾
制

御
機

構
に

関
す

る
ケ

ミ
カ

ル
バ

イ
オ

ロ
ジ

ー

20
14

-
55

高
橋

　
竜

太
東

京
大

学
 
物

性
研

究
所

菅
　

大
介

課
題

提
案

型
電

荷
秩

序
状

態
を

示
す

ペ
ロ

ブ
ス

カ
イ

ト
酸

化
物

お
け

る
焦

電
性

の
探

索

20
14

-
56

藤
井

　
達

生
岡

山
大

学
　

大
学

院
自

然
科

学
研

究
科

齊
藤

　
高

志
課

題
提

案
型

酸
化

鉄
系

複
合

酸
化

物
薄

膜
の

磁
性

、
電

気
伝

導
性

の
解

明

20
14

-
57

山
田

　
哲

弘
千

葉
大

学
　

大
学

院
教

育
学

研
究

科
長

谷
川

　
健

課
題

提
案

型
グ

ル
コ

ン
酸

と
パ

ー
フ

ル
オ

ロ
ア

ル
キ

ル
鎖

を
も

つ
オ

リ
ゴ

ロ
イ

シ
ン

型
両

親
媒

性
化

合
物

の
物

性
研

究

20
14

-
58

島
田

　
透

弘
前

大
学

　
教

育
学

部
長

谷
川

　
健

課
題

提
案

型
金

属
ナ

ノ
粒

子
の

周
期

構
造

と
そ

こ
に

吸
着

し
た

分
子

の
ラ

マ
ン

散
乱

強
度

の
相

関

20
14

-
59

萩
原

　
正

規
弘

前
大

学
大

学
院

　
理

工
学

研
究

科
今

西
　

未
来

課
題

提
案

型
ト

リ
ヌ

ク
レ

オ
チ

ド
繰

り
返

し
配

列
が

形
成

す
る

準
安

定
構

造
を

標
的

と
し

た
人

工
タ

ン
パ

ク
質

の
創

製
研

究

20
14

-
60

田
中

　
弦

杏
林

大
学

　
医

学
部

二
木

　
史

朗
課

題
提

案
型

オ
ク

タ
ア

ル
ギ

ニ
ン

に
よ

る
高

尿
酸

血
症

治
療

ペ
プ

チ
ド

の
細

胞
内

送
達

20
14

-
61

中
瀬

　
生

彦
大

阪
府

立
大

学
　

ナ
ノ

科
学

・
材

料
研

究
セ

ン
タ

ー
二

木
　

史
朗

課
題

提
案

型
薬

物
送

達
を

指
向

し
た

機
能

性
ペ

プ
チ

ド
修

飾
型

エ
ク

ソ
ソ

ー
ム

の
開

発
研

究

20
14

-
62

野
村

　
渉

東
京

医
科

歯
科

大
学

　
生

体
材

料
工

学
研

究
今

西
　

未
来

課
題

提
案

型
亜

鉛
フ

ィ
ン

ガ
ー

ツ
ー

ル
に

よ
る

遺
伝

子
治

療
法

の
開

発

20
14

-
63

家
　

裕
隆

大
阪

大
学

 
産

業
科

学
研

究
所

村
田

　
靖

次
郎

課
題

提
案

型
新

規
な

ド
ナ

ー
ポ

リ
マ

ー
と

フ
ラ

ー
レ

ン
誘

導
体

か
ら

構
成

さ
れ

る
バ

ル
ク

ヘ
テ

ロ
接

合
有

機
太

陽
電

池

20
14

-
64

佐
伯

　
昭

紀
大

阪
大

学
　

大
学

院
工

学
研

究
科

若
宮

　
淳

志
課

題
提

案
型

ペ
ロ

ブ
ス

カ
イ

ト
単

結
晶

中
の

電
気

特
性

解
明

を
目

指
し

た
構

造
制

御
と

ダ
イ

ナ
ミ

ク
ス

評
価

の
融

合

20
14

-
65

藤
村

　
恵

人
農

業
・

食
品

産
業

技
術

総
合

研
究

機
構

東
北

農
業

研
究

セ
ン

タ
ー

徳
田

　
陽

明
課

題
提

案
型

固
体

N
M

R
 を

用
い

た
セ

シ
ウ

ム
の

土
壌

中
で

の
動

態
の

解
明

20
14

-
66

二
瓶

　
直

登
東

京
大

学
　

大
学

院
農

学
生

命
科

学
研

究
科

徳
田

　
陽

明
課

題
提

案
型

微
細

気
泡

の
電

気
化

学
的

特
性

と
作

物
の

イ
オ

ン
取

り
込

み
効

率
の

相
関

解
明

20
14

-
67

三
原

　
久

明
立

命
館

大
学

　
生

命
科

学
部

栗
原

　
達

夫
課

題
提

案
型

キ
ラ

ル
ア

ミ
ン

化
合

物
の

酵
素

的
生

産
法

の
開

発

20
14

-
68

倉
田

　
淳

志
近

畿
大

学
　

農
学

部
栗

原
　

達
夫

課
題

提
案

型
微

生
物

に
よ

る
不

飽
和

脂
肪

族
有

機
ハ

ロ
ゲ

ン
化

合
物

の
分

解
機

構
解

析

20
14

-
69

八
木

原
　

晋
東

海
大

学
　

理
学

部
浅

見
　

耕
司

課
題

提
案

型
広

帯
域

誘
電

分
光

と
他

の
観

測
手

法
に

よ
る

生
体

水
構

造
の

相
補

的
解

析

20
14

-
70

網
本

　
貴

一
広

島
大

学
　

大
学

院
教

育
学

研
究

科
佐

藤
　

直
樹

課
題

提
案

型
光

機
能

性
有

機
結

晶
の

光
物

性
を

変
換

す
る

構
造

相
転

移
の

機
構

解
明

20
14

-
71

長
島

　
健

大
阪

大
学

　
レ

ー
ザ

ー
エ

ネ
ル

ギ
ー

学
研

究
セ

ン
タ

ー
橋

田
　

昌
樹

課
題

提
案

型
高

輝
度

テ
ラ

ヘ
ル

ツ
波

放
射

に
よ

る
非

線
形

相
互

作
用

物
理

の
探

索

20
14

-
72

本
間

　
謙

輔
広

島
大

学
　

大
学

院
理

学
研

究
科

阪
部

　
周

二
課

題
提

案
型

真
空

内
四

光
波

混
合

の
検

知
へ

向
け

た
測

定
手

法
の

開
発

20
14

-
73

真
島

　
豊

東
京

工
業

大
学

　
応

用
セ

ラ
ミ

ッ
ク

ス
研

究
所

寺
西

　
利

治
課

題
提

案
型

常
温

動
作

ナ
ノ

ク
ラ

ス
タ

ー
単

電
子

ト
ラ

ン
ジ

ス
タ

の
構

築
と

物
性

評
価

20
14

-
74

田
中

　
雅

章
名

古
屋

工
業

大
学

　
電

気
電

子
工

学
科

小
野

　
輝

男
課

題
提

案
型

原
子

層
制

御
蒸

着
法

で
作

製
し

た
ホ

イ
ス

ラ
ー

合
金

C
o2

M
nS

n 
を

強
磁

性
電

極
と

す
る

磁
気

ト
ン

ネ
ル

接
合

素
子

に
よ

る
ト

ン
ネ

ル
磁

気
抵

抗
効

果
と

局
所

磁
性

に
関

す
る

研
究

20
14

-
75

長
浜

　
太

郎
北

海
道

大
学

　
工

学
研

究
院

物
質

化
学

部
門

小
野

　
輝

男
課

題
提

案
型

フ
ェ

リ
磁

性
ス

ピ
ネ

ル
超

薄
膜

の
逆

位
相

境
界

の
制

御
と

磁
気

伝
導

性

－270－



化
学

研
究

所
共

同
利

用
・

共
同

研
究

拠
点

 
H
2
6
年

度
採

択
課

題
 
(
応

募
 
1
2
2
件

中
、

 
9
8
件

採
択

)

  
課

題
番

号
研

究
代

表
者

氏
名

研
究

代
表

者
所

属
化

研
内

共
同

研
究

者
型

選
択

分
野

*
課

題
名

20
14

-
1

大
竹

　
淑

恵
理

化
学

研
究

所
　

光
量

子
工

学
研

究
領

域
岩

下
　

芳
久

分
野

選
択

型
1

小
型

パ
ル

ス
中

性
子

源
シ

ス
テ

ム
に

よ
る

中
性

子
イ

メ
ー

ジ
ン

グ
研

究

20
14

-
2

北
口

　
雅

暁
名

古
屋

大
学

　
現

象
解

析
研

究
セ

ン
タ

ー
岩

下
　

芳
久

分
野

選
択

型
1

中
性

子
基

礎
物

理
実

験
の

た
め

の
デ

バ
イ

ス
開

発

20
14

-
3

早
野

　
仁

司
高

エ
ネ

ル
ギ

ー
加

速
器

研
究

機
構

 
加

速
器

研
究

施
設

岩
下

　
芳

久
分

野
選

択
型

1
Ｉ

Ｌ
Ｃ

推
進

に
向

け
た

将
来

加
速

器
技

術
開

発

20
14

-
4

加
藤

　
義

章
光

産
業

創
成

大
学

院
大

学
阪

部
　

周
二

分
野

選
択

型
1

レ
ー

ザ
ー

加
速

陽
子

を
用

い
た

リ
チ

ウ
ム

電
池

の
診

断

20
14

-
5

老
川

　
典

夫
関

西
大

学
　

化
学

生
命

工
学

部
畑

　
安

雄
分

野
選

択
型

1
レ

ゾ
ル

シ
ノ

ー
ル

モ
ノ

オ
キ

シ
ゲ

ナ
ー

ゼ
の

構
造
―
機

能
に

関
す

る
X

 線
構

造
解

析

20
14

-
6

加
藤

　
志

郎
関

西
大

学
　

先
端

科
学

技
術

推
進

機
構

畑
　

安
雄

分
野

選
択

型
1

X
 線

解
析

に
よ

る
T.

 li
to

ra
lis

 由
来

L-
ア

ス
パ

ラ
ギ

ナ
ー

ゼ
の

構
造
―
機

能
相

関
研

究

20
14

-
7

松
井

　
大

亮
富

山
県

立
大

学
　

工
学

部
畑

　
安

雄
分

野
選

択
型

1
好

冷
性

ア
ス

パ
ラ

ギ
ン

酸
ラ

セ
マ

ー
ゼ

の
環

境
適

応
性

に
関

す
る

X
 線

構
造

研
究

20
14

-
8

田
原

　
淳

士
九

州
大

学
　

先
導

物
質

化
学

研
究

所
小

澤
　

文
幸

分
野

選
択

型
2

ジ
シ

ラ
メ

タ
ラ

サ
イ

ク
ル

骨
格

を
有

す
る

有
機

鉄
及

び
ル

テ
ニ

ウ
ム

触
媒

を
用

い
た

水
素

化
反

応
に

関
す

る
反

応
機

構
解

析
：

小
分

子
活

性
化

に
お

け
る

ケ
イ

素
配

位
子

の
役

割
に

関
す

る
計

算
化

学
的

手
法

を
用

い
た

考
察

20
14

-
9

伊
藤

　
繁

和
東

京
工

業
大

学
　

大
学

院
理

工
学

研
究

科
小

澤
　

文
幸

分
野

選
択

型
2

シ
リ

ル
摂

動
効

果
を

付
与

し
た

低
配

位
ホ

ス
フ

ィ
ン

を
利

用
す

る
遷

移
金

属
触

媒
の

開
発

20
14

-
10

深
津

　
晋

東
京

大
学

 
大

学
院

総
合

文
化

研
究

科
太

野
垣

　
健

分
野

選
択

型
2

IV
 族

半
導

体
ナ

ノ
構

造
に

お
け

る
ス

ピ
ン

ダ
イ

ナ
ミ

ク
ス

の
研

究

20
14

-
11

早
水

　
裕

平
東

京
工

業
大

学
 
大

学
院

理
工

学
研

究
科

金
光

　
義

彦
分

野
選

択
型

2
顕

微
発

光
寿

命
測

定
を

用
い

た
自

己
組

織
化

ペ
プ

チ
ド

と
半

導
体

2 
次

元
ナ

ノ
材

料
の

相
互

作
用

評
価

20
14

-
12

鈴
浦

　
秀

勝
北

海
道

大
学

 
大

学
院

工
学

研
究

院
金

光
　

義
彦

分
野

選
択

型
2

半
導

体
カ

ー
ボ

ン
ナ

ノ
チ

ュ
ー

ブ
・

量
子

細
線

の
動

的
遮

蔽
効

果
の

研
究

20
14

-
13

鈴
木

　
敏

泰
自

然
科

学
研

究
機

構
　

分
子

科
学

研
究

所
山

子
　

茂
分

野
選

択
型

2
環

状
π
共

役
分

子
の

合
成

と
物

性

20
14

-
14

内
山

　
真

伸
東

京
大

学
 
大

学
院

薬
学

系
研

究
科

山
子

　
茂

分
野

選
択

型
2

シ
ク

ロ
パ

ラ
フ

ェ
ニ

レ
ン

の
電

子
構

造
の

解
明

20
14

-
15

灰
野

　
岳

晴
広

島
大

学
 
大

学
院

理
学

研
究

科
山

子
　

茂
分

野
選

択
型

2
超

分
子

化
学

を
利

用
し

た
機

能
性

分
子

配
列

構
造

の
構

築

20
14

-
16

三
木

　
一

司
物

質
・

材
料

研
究

機
構

　
高

分
子

材
料

ユ
ニ

ッ
ト

磯
崎

　
勝

弘
分

野
選

択
型

2
プ

ラ
ズ

モ
ン

増
強

光
化

学
反

応
の

た
め

の
金

ナ
ノ

粒
子

二
次

元
配

列
の

開
発

20
14

-
17

永
島

　
英

夫
九

州
大

学
　

先
導

物
質

化
学

研
究

所
中

村
　

正
治

分
野

選
択

型
2

鉄
触

媒
炭

素
—

炭
素

結
合

生
成

反
応

の
反

応
機

構
解

析
：
放

射
光

X
線

を
用

い
る

溶
液

中
反

応
活

性
種

の
同

定
と

構
造

決
定

手
法

の
開

発

20
14

-
18

折
田

　
明

浩
岡

山
理

科
大

学
　

工
学

部
中

村
　

正
治

分
野

選
択

型
2

糖
—

フ
ェ

ニ
レ

ン
エ

チ
ニ

レ
ン

複
合

分
子

の
合

成
と

蛍
光

プ
ロ

ー
ブ

と
し

て
の

応
用

20
14

-
19

渡
辺

　
隆

司
京

都
大

学
　

生
存

圏
研

究
所

中
村

　
正

治
分

野
選

択
型

2
ル

テ
ニ

ウ
ム

錯
体

結
合

ア
ミ

ノ
酸

・
ペ

プ
チ

ド
触

媒
の

開
発

と
木

質
バ

イ
オ

マ
ス

精
密

酸
化

分
解

反
応

へ
の

応
用

20
14

-
20

前
多

　
肇

金
沢

大
学

　
理

工
研

究
域

年
光

　
昭

夫
分

野
選

択
型

2
蛍

光
性

有
機

ケ
イ

素
化

合
物

の
開

発
と

発
光

機
構

の
解

明

20
14

-
21

芝
原

　
文

利
岐

阜
大

学
　

工
学

部
年

光
　

昭
夫

分
野

選
択

型
2

単
体

セ
レ

ン
を

も
ち

い
る

有
機

化
合

物
へ

の
直

接
セ

レ
ン

導
入

反
応

を
経

る
多

置
換

炭
素

骨
格

構
築

法
の

開
発

20
14

-
22

ホ
セ

　
ナ

チ
ェ

ル
東

邦
大

学
　

理
学

部
阿

久
津

　
達

也
分

野
選

択
型

3
複

雑
二

部
ネ

ッ
ト

ワ
ー

ク
の

解
析

と
制

御

20
14

-
23

丸
山

　
修

九
州

大
学

　
マ

ス
・

フ
ォ

ア
・

イ
ン

ダ
ス

ト
リ

研
究

所
阿

久
津

　
達

也
分

野
選

択
型

3
確

率
的

手
法

に
基

づ
く

タ
ン

パ
ク

質
相

互
作

用
ネ

ッ
ト

ワ
ー

ク
解

析

20
14

-
24

髙
見

　
英

人
海

洋
研

究
開

発
機

構
　

海
洋

•
極

限
環

境
生

物
圏

領
域

五
斗

　
進

分
野

選
択

型
3

代
謝
•生

理
学

的
ポ

テ
ン

シ
ャ

ル
評

価
シ

ス
テ

ム
(M

A
P

LE
)の

改
良

と
新

規
機

能
追

加
に

関
す

る
研

究

20
14

-
25

山
田

　
拓

司
東

京
工

業
大

学
 
生

命
理

工
学

研
究

科
五

斗
　

進
分

野
選

択
型

3
ヒ

ト
腸

内
細

菌
叢

代
謝

経
路

デ
ー

タ
ベ

ー
ス

の
構

築

20
14

-
26

志
賀

　
元

紀
岐

阜
大

学
　

工
学

部
馬

見
塚

　
拓

分
野

選
択

型
3

外
的

な
生

物
学

的
知

識
を

用
い

る
バ

イ
オ

イ
ン

フ
ォ

マ
テ

ィ
ク

ス
法

20
14

-
27

瀧
川

　
一

学
北

海
道

大
学

　
創

成
研

究
機

構
馬

見
塚

　
拓

分
野

選
択

型
3

離
散

構
造

を
伴

う
生

命
科

学
デ

ー
タ

か
ら

の
知

識
発

見

20
14

-
28

国
嶋

　
崇

隆
金

沢
大

学
 
大

学
院

薬
学

系
川

端
　

猛
夫

分
野

選
択

型
4

機
能

性
触

媒
を

用
い

た
膜

局
在

性
生

体
分

子
の

選
択

的
化

学
修

飾

20
14

-
29

倉
持

　
幸

司
京

都
府

立
大

学
 
大

学
院

生
命

環
境

科
学

研
究

科
川

端
　

猛
夫

分
野

選
択

型
4

超
分

子
ら

せ
ん

階
段

状
分

子
の

合
成

と
機

能

20
14

-
30

大
久

保
　

貴
志

近
畿

大
学

　
理

工
学

部
若

宮
　

淳
志

分
野

選
択

型
4

A
m

bi
po

la
r 太

陽
電

池
へ

の
応

用
を

指
向

し
た

有
機

・
無

機
複

合
ポ

リ
マ

ー
の

創
製

20
14

-
31

柳
田

　
健

之
九

州
工

業
大

学
　

若
手

研
究

者
フ

ロ
ン

テ
ィ

ア
研

究
ア

カ
デ

ミ
ー

正
井

　
博

和
分

野
選

択
型

4
放

射
線

応
答

を
示

す
酸

化
物

ガ
ラ

ス
蛍

光
体

の
開

発

20
14

-
32

西
長

　
亨

首
都

大
学

東
京

　
理

工
学

研
究

科
山

子
　

茂
分

野
選

択
型

4
[Ｎ

]シ
ク

ロ
パ

ラ
フ

ェ
ニ

レ
ン

の
酸

化
特

性
の

解
明

20
14

-
33

石
原

　
美

弥
防

衛
医

科
大

学
校

 
医

用
工

学
講

座
寺

西
　

利
治

分
野

選
択

型
4

機
能

性
金

属
ナ

ノ
粒

子
を

用
い

た
新

規
光

音
響

造
影

剤
の

合
成

20
14

-
34

伊
福

　
伸

介
鳥

取
大

学
　

大
学

院
工

学
研

究
科

辻
井

　
敬

亘
分

野
選

択
型

4
精

密
重

合
法

を
用

い
た

キ
チ

ン
ナ

ノ
フ

ァ
イ

バ
ー

ポ
リ

マ
ー

ブ
ラ

シ
の

合
成

と
自

己
組

織
化

ア
プ

ロ
ー

チ
に

よ
る

階
層

構
造

を
持

っ
た

新
規

ソ
フ

ト
マ

テ
リ

ア
ル

の
開

発

20
14

-
35

山
根

　
千

弘
神

戸
女

子
大

学
　

家
政

学
部

辻
井

　
敬

亘
分

野
選

択
型

4
分

子
シ

ミ
ュ

レ
ー

シ
ョ

ン
を

駆
使

し
た

セ
ル

ロ
ー

ス
系

グ
ラ

フ
ト

共
重

合
体

の
キ

ラ
ル

な
ミ

ク
ロ

相
分

離
構

造
の

探
求

20
14

-
36

谷
　

敬
太

大
阪

教
育

大
学

　
教

育
学

部
辻

井
　

敬
亘

分
野

選
択

型
4

部
分

重
な

り
型

カ
ル

バ
ゾ

ロ
フ

ァ
ン

を
有

す
る

ポ
リ

マ
ー

体
の

合
成

、
構

造
と

そ
の

光
お

よ
び

電
子

物
性

20
14

-
37

吉
川

　
千

晶
物

質
・

材
料

研
究

機
構

　
国

際
ナ

ノ
ア

ー
キ

テ
ク

ト
ニ

ク
ス

研
究

拠
点

辻
井

　
敬

亘
分

野
選

択
型

4
濃

厚
ブ

ラ
シ

被
覆

短
繊

維
を

用
い

た
細

胞
足

場
材

料
の

開
発

20
14

-
38

菅
　

誠
治

岡
山

大
学

　
大

学
院

自
然

科
学

研
究

科
村

田
　

靖
次

郎
分

野
選

択
型

4
特

異
な

蛍
光

特
性

を
示

す
直

線
型

拡
張
π電

子
系

化
合

物
群

の
創

成
お

よ
び

材
料

化
学

へ
の

展
開

20
14

-
39

園
山

　
正

史
群

馬
大

学
　

大
学

院
工

学
研

究
科

長
谷

川
　

健
分

野
選

択
型

5
フ

ッ
素

化
リ

ン
脂

質
お

よ
び

脂
肪

酸
の

単
分

子
膜

の
構

造
解

析

20
14

-
40

吉
田

　
久

美
名

古
屋

大
学

　
大

学
院

情
報

科
学

研
究

科
村

田
　

靖
次

郎
分

野
選

択
型

5
分

子
設

計
し

て
調

製
し

た
ア

ン
ト

シ
ア

ニ
ン

誘
導

体
を

用
い

る
高

効
率

で
カ

ラ
フ

ル
な

色
素

増
感

太
陽

電
池

の
創

製

20
14

-
41

野
呂

　
篤

史
名

古
屋

大
学

　
大

学
院

工
学

研
究

科
松

宮
　

由
実

分
野

選
択

型
5

動
的

網
目

の
伸

長
レ

オ
ロ

ジ
ー

特
性

と
自

己
修

復
性

20
14

-
42

井
上

　
正

志
大

阪
大

学
　

大
学

院
理

学
研

究
科

松
宮

　
由

実
分

野
選

択
型

5
星

形
高

分
子

絡
み

合
い

単
分

散
系

に
お

け
る

束
縛

解
放

機
構

20
14

-
43

サ
テ

ィ
シ

ュ
　

ス
ク

マ
ラ

ン
山

形
大

学
　

大
学

院
理

工
学

研
究

科
増

渕
　

雄
一

分
野

選
択

型
5

高
分

子
融

液
に

お
け

る
分

子
運

動
の

相
関

20
14

-
44

畝
山

　
多

加
志

金
沢

大
学

　
理

工
研

究
域

自
然

シ
ス

テ
ム

学
系

松
宮

　
由

実
分

野
選

択
型

5
高

分
子

融
液

の
高

速
流

動
下

で
の

誘
電

緩
和

の
理

論
解

析

20
14

-
45

竹
下

　
宏

樹
滋

賀
県

立
大

学
金

谷
　

利
治

分
野

選
択

型
5

高
分

子
マ

イ
ク

ロ
ゲ

ル
水

分
散

系
の

コ
ロ

イ
ド

結
晶

化
・
ガ

ラ
ス

化
挙

動

20
14

-
46

川
口

　
辰

也
大

阪
大

学
大

学
院

　
理

学
研

究
科

金
谷

　
利

治
分

野
選

択
型

5
sP

S
 と

カ
ル

ボ
ン

酸
の
δ型

共
結

晶
化

20
14

-
47

河
井

　
貴

彦
群

馬
大

学
　

理
工

学
研

究
院

金
谷

　
利

治
分

野
選

択
型

5
ポ

リ
乳

酸
の

中
間

秩
序

構
造

形
成

に
関

す
る

研
究

20
14

-
48

都
築

　
誠

二
産

業
技

術
総

合
研

究
所

　
ナ

ノ
シ

ス
テ

ム
研

究
部

門
佐

藤
　

直
樹

分
野

選
択

型
5

有
機

結
晶

中
の

分
子

間
カ

ル
コ

ゲ
ン

原
子

接
触

の
研

究

20
14

-
49

山
内

　
美

穂
九

州
大

学
　

カ
ー

ボ
ン

ニ
ュ

ー
ト

ラ
ル

・
エ

ネ
ル

ギ
ー

国
際

研
究

所
寺

西
　

利
治

分
野

選
択

型
5

時
間

分
解

放
射

光
X

R
D

 法
を

も
ち

い
た

P
d 

ナ
ノ

粒
子

の
水

素
吸

蔵
に

お
け

る
サ

イ
ズ

・
形

状
依

存
性

に
つ

い
て

の
研

究

20
14

-
50

中
口

　
譲

近
畿

大
学

　
理

工
学

部
宗

林
　

由
樹

分
野

選
択

型
5

南
太

平
洋

・
南

極
海

へ
の

生
体

活
性

微
量

金
属

の
輸

送
プ

ロ
セ

ス
の

解
明

20
14

-
51

向
井

　
浩

京
都

教
育

大
学

　
教

育
学

部
理

学
科

宗
林

　
由

樹
分

野
選

択
型

5
多

座
配

位
子

と
の

錯
生

成
を

用
い

た
金

属
イ

オ
ン

の
液

膜
輸

送
と

分
離

に
関

す
る

研
究

20
14

-
52

高
橋

　
雅

英
大

阪
府

立
大

学
　

大
学

院
工

学
研

究
科

梶
　

弘
典

分
野

選
択

型
5

多
核

N
M

R
 に

よ
る

交
互

共
重

合
型

無
機

系
オ

リ
ゴ

マ
ー

分
子

の
解

析
お

よ
び

分
子

形
態

制
御

手
法

の
開

発

20
14

-
53

長
澤

　
和

夫
東

京
農

工
大

学
 
工

学
部

上
杉

　
志

成
課

題
提

案
型

ビ
タ

ミ
ン

Ｄ
の

新
機

能
の

発
見

と
調

節

20
14

-
54

吉
田

　
稔

理
化

学
研

究
所

上
杉

　
志

成
課

題
提

案
型

新
し

い
脂

質
修

飾
制

御
機

構
に

関
す

る
ケ

ミ
カ

ル
バ

イ
オ

ロ
ジ

ー

20
14

-
55

高
橋

　
竜

太
東

京
大

学
 
物

性
研

究
所

菅
　

大
介

課
題

提
案

型
電

荷
秩

序
状

態
を

示
す

ペ
ロ

ブ
ス

カ
イ

ト
酸

化
物

お
け

る
焦

電
性

の
探

索

20
14

-
56

藤
井

　
達

生
岡

山
大

学
　

大
学

院
自

然
科

学
研

究
科

齊
藤

　
高

志
課

題
提

案
型

酸
化

鉄
系

複
合

酸
化

物
薄

膜
の

磁
性

、
電

気
伝

導
性

の
解

明

20
14

-
57

山
田

　
哲

弘
千

葉
大

学
　

大
学

院
教

育
学

研
究

科
長

谷
川

　
健

課
題

提
案

型
グ

ル
コ

ン
酸

と
パ

ー
フ

ル
オ

ロ
ア

ル
キ

ル
鎖

を
も

つ
オ

リ
ゴ

ロ
イ

シ
ン

型
両

親
媒

性
化

合
物

の
物

性
研

究

20
14

-
58

島
田

　
透

弘
前

大
学

　
教

育
学

部
長

谷
川

　
健

課
題

提
案

型
金

属
ナ

ノ
粒

子
の

周
期

構
造

と
そ

こ
に

吸
着

し
た

分
子

の
ラ

マ
ン

散
乱

強
度

の
相

関

20
14

-
59

萩
原

　
正

規
弘

前
大

学
大

学
院

　
理

工
学

研
究

科
今

西
　

未
来

課
題

提
案

型
ト

リ
ヌ

ク
レ

オ
チ

ド
繰

り
返

し
配

列
が

形
成

す
る

準
安

定
構

造
を

標
的

と
し

た
人

工
タ

ン
パ

ク
質

の
創

製
研

究

20
14

-
60

田
中

　
弦

杏
林

大
学

　
医

学
部

二
木

　
史

朗
課

題
提

案
型

オ
ク

タ
ア

ル
ギ

ニ
ン

に
よ

る
高

尿
酸

血
症

治
療

ペ
プ

チ
ド

の
細

胞
内

送
達

20
14

-
61

中
瀬

　
生

彦
大

阪
府

立
大

学
　

ナ
ノ

科
学

・
材

料
研

究
セ

ン
タ

ー
二

木
　

史
朗

課
題

提
案

型
薬

物
送

達
を

指
向

し
た

機
能

性
ペ

プ
チ

ド
修

飾
型

エ
ク

ソ
ソ

ー
ム

の
開

発
研

究

20
14

-
62

野
村

　
渉

東
京

医
科

歯
科

大
学

　
生

体
材

料
工

学
研

究
今

西
　

未
来

課
題

提
案

型
亜

鉛
フ

ィ
ン

ガ
ー

ツ
ー

ル
に

よ
る

遺
伝

子
治

療
法

の
開

発

20
14

-
63

家
　

裕
隆

大
阪

大
学

 
産

業
科

学
研

究
所

村
田

　
靖

次
郎

課
題

提
案

型
新

規
な

ド
ナ

ー
ポ

リ
マ

ー
と

フ
ラ

ー
レ

ン
誘

導
体

か
ら

構
成

さ
れ

る
バ

ル
ク

ヘ
テ

ロ
接

合
有

機
太

陽
電

池

20
14

-
64

佐
伯

　
昭

紀
大

阪
大

学
　

大
学

院
工

学
研

究
科

若
宮

　
淳

志
課

題
提

案
型

ペ
ロ

ブ
ス

カ
イ

ト
単

結
晶

中
の

電
気

特
性

解
明

を
目

指
し

た
構

造
制

御
と

ダ
イ

ナ
ミ

ク
ス

評
価

の
融

合

20
14

-
65

藤
村

　
恵

人
農

業
・

食
品

産
業

技
術

総
合

研
究

機
構

東
北

農
業

研
究

セ
ン

タ
ー

徳
田

　
陽

明
課

題
提

案
型

固
体

N
M

R
 を

用
い

た
セ

シ
ウ

ム
の

土
壌

中
で

の
動

態
の

解
明

20
14

-
66

二
瓶

　
直

登
東

京
大

学
　

大
学

院
農

学
生

命
科

学
研

究
科

徳
田

　
陽

明
課

題
提

案
型

微
細

気
泡

の
電

気
化

学
的

特
性

と
作

物
の

イ
オ

ン
取

り
込

み
効

率
の

相
関

解
明

20
14

-
67

三
原

　
久

明
立

命
館

大
学

　
生

命
科

学
部

栗
原

　
達

夫
課

題
提

案
型

キ
ラ

ル
ア

ミ
ン

化
合

物
の

酵
素

的
生

産
法

の
開

発

20
14

-
68

倉
田

　
淳

志
近

畿
大

学
　

農
学

部
栗

原
　

達
夫

課
題

提
案

型
微

生
物

に
よ

る
不

飽
和

脂
肪

族
有

機
ハ

ロ
ゲ

ン
化

合
物

の
分

解
機

構
解

析

20
14

-
69

八
木

原
　

晋
東

海
大

学
　

理
学

部
浅

見
　

耕
司

課
題

提
案

型
広

帯
域

誘
電

分
光

と
他

の
観

測
手

法
に

よ
る

生
体

水
構

造
の

相
補

的
解

析

20
14

-
70

網
本

　
貴

一
広

島
大

学
　

大
学

院
教

育
学

研
究

科
佐

藤
　

直
樹

課
題

提
案

型
光

機
能

性
有

機
結

晶
の

光
物

性
を

変
換

す
る

構
造

相
転

移
の

機
構

解
明

20
14

-
71

長
島

　
健

大
阪

大
学

　
レ

ー
ザ

ー
エ

ネ
ル

ギ
ー

学
研

究
セ

ン
タ

ー
橋

田
　

昌
樹

課
題

提
案

型
高

輝
度

テ
ラ

ヘ
ル

ツ
波

放
射

に
よ

る
非

線
形

相
互

作
用

物
理

の
探

索

20
14

-
72

本
間

　
謙

輔
広

島
大

学
　

大
学

院
理

学
研

究
科

阪
部

　
周

二
課

題
提

案
型

真
空

内
四

光
波

混
合

の
検

知
へ

向
け

た
測

定
手

法
の

開
発

20
14

-
73

真
島

　
豊

東
京

工
業

大
学

　
応

用
セ

ラ
ミ

ッ
ク

ス
研

究
所

寺
西

　
利

治
課

題
提

案
型

常
温

動
作

ナ
ノ

ク
ラ

ス
タ

ー
単

電
子

ト
ラ

ン
ジ

ス
タ

の
構

築
と

物
性

評
価

20
14

-
74

田
中

　
雅

章
名

古
屋

工
業

大
学

　
電

気
電

子
工

学
科

小
野

　
輝

男
課

題
提

案
型

原
子

層
制

御
蒸

着
法

で
作

製
し

た
ホ

イ
ス

ラ
ー

合
金

C
o2

M
nS

n 
を

強
磁

性
電

極
と

す
る

磁
気

ト
ン

ネ
ル

接
合

素
子

に
よ

る
ト

ン
ネ

ル
磁

気
抵

抗
効

果
と

局
所

磁
性

に
関

す
る

研
究

20
14

-
75

長
浜

　
太

郎
北

海
道

大
学

　
工

学
研

究
院

物
質

化
学

部
門

小
野

　
輝

男
課

題
提

案
型

フ
ェ

リ
磁

性
ス

ピ
ネ

ル
超

薄
膜

の
逆

位
相

境
界

の
制

御
と

磁
気

伝
導

性

－271－



20
14

-
76

千
葉

　
大

地
東

京
大

学
　

工
学

系
研

究
科

小
野

　
輝

男
課

題
提

案
型

金
属

磁
性

の
制

御
に

関
す

る
研

究

20
14

-
77

仲
谷

　
栄

伸
電

気
通

信
大

学
 
情

報
理

工
学

研
究

科
小

野
　

輝
男

課
題

提
案

型
非

対
称

C
o/

N
i ナ

ノ
ワ

イ
ヤ

に
お

け
る

磁
壁

の
不

安
定

性

20
14

-
78

井
上

　
裕

康
奈

良
女

子
大

学
　

生
活

環
境

学
部

青
山

　
卓

史
課

題
提

案
型

シ
ロ

イ
ヌ

ナ
ズ

ナ
を

用
い

た
ミ

ラ
ク

リ
ン

の
分

子
機

能
の

解
明

20
14

-
79

草
野

　
博

彰
東

京
理

科
大

学
　

基
礎

工
学

部
青

山
　

卓
史

課
題

提
案

型
植

物
細

胞
形

態
形

成
に

お
け

る
P

IP
5K

 と
R

O
P

-G
TP

as
e 
の

役
割

の
研

究

20
14

-
80

キ
ム

　
ジ

ョ
ン

ミ
ョ

ン
理

化
学

研
究

所
　

環
境

資
源

科
学

研
究

セ
ン

タ
ー

青
山

　
卓

史
課

題
提

案
型

サ
イ

ト
カ

イ
ニ

ン
に

応
答

し
た

転
写

因
子

 A
R

R
1 
の

動
態

の
研

究

20
14

-
81

佐
藤

　
英

世
山

形
大

学
　

農
学

部
平

竹
　

潤
課

題
提

案
型

シ
ス

チ
ン

/グ
ル

タ
ミ

ン
酸

ア
ン

チ
ポ

ー
タ

ー
xC

T 
阻

害
剤

の
開

発

20
14

-
82

山
中

　
正

浩
立

教
大

学
　

理
学

部
化

学
科

川
端

　
猛

夫
課

題
提

案
型

4-
ピ

ロ
リ

ジ
ン

‐
ピ

リ
ジ

ン
型

分
子

触
媒

に
よ

る
化

学
選

択
的

ア
シ

ル
化

反
応

の
理

論
的

解
析

20
14

-
83

水
牧

　
仁

一
朗

高
輝

度
光

科
学

研
究

セ
ン

タ
ー

　
利

用
研

究
促

進
部

門
市

川
　

能
也

連
携

・
融

合
促

進
型

遷
移

金
属

酸
化

物
に

お
け

る
酸

素
イ

オ
ン

の
移

動
に

関
す

る
放

射
光

X
 線

に
よ

る
研

究

20
14

-
84

高
橋

　
良

彰
九

州
大

学
　

先
導

物
質

化
学

研
究

所
渡

辺
　

宏
連

携
・

融
合

促
進

型
東

ア
ジ

ア
圏

の
若

手
レ

オ
ロ

ジ
ス

ト
の

た
め

の
第

１
０

回
ワ

ー
ク

シ
ョ

ッ
プ

20
14

-
85

野
水

　
基

義
東

京
薬

科
大

学
　

薬
学

部
二

木
　

史
朗

施
設

・
機

器
利

用
型

質
量

分
析

に
よ

る
細

胞
外

マ
ト

リ
ッ

ク
ス

の
構

造
解

析

20
14

-
86

戸
田

　
昭

彦
広

島
大

学
　

大
学

院
総

合
科

学
研

究
科

梶
　

弘
典

施
設

・
機

器
利

用
型

超
高

速
熱

測
定

法
に

よ
る

高
分

子
結

晶
の

融
解

キ
ネ

テ
ィ

ク
ス

20
14

-
87

佐
藤

　
敏

文
北

海
道

大
学

　
大

学
院

工
学

研
究

院
梶

　
弘

典
施

設
・

機
器

利
用

型
太

陽
電

池
用

ポ
リ

マ
ー

の
構

造
と

機
能

20
14

-
88

岩
本

　
武

明
東

北
大

学
　

大
学

院
理

学
研

究
科

時
任

　
宣

博
施

設
・

機
器

利
用

型
非

対
称

型
ジ

シ
リ

ン
の

物
性

解
明

20
14

-
89

松
尾

　
司

近
畿

大
学

　
理

工
学

部
時

任
　

宣
博

施
設

・
機

器
利

用
型

ケ
イ

素
不

飽
和

化
合

物
の

合
成

と
分

子
構

造
の

解
明

20
14

-
90

箕
浦

　
真

生
立

教
大

学
　

理
学

部
時

任
　

宣
博

施
設

・
機

器
利

用
型

超
原

子
価

有
機

テ
ル

ル
化

合
物

の
精

密
結

晶
構

造
解

析
に

よ
る

化
学

結
合

の
理

解

20
14

-
91

橋
爪

　
大

輔
理

化
学

研
究

所
　

創
発

物
性

科
学

研
究

セ
ン

タ
ー

時
任

　
宣

博
施

設
・

機
器

利
用

型
高

配
位

典
型

元
素

化
合

物
の

X
 線

回
折

法
に

よ
る

結
合

状
態

解
析

20
14

-
92

斎
藤

　
雅

一
埼

玉
大

学
　

理
工

学
研

究
科

時
任

　
宣

博
施

設
・

機
器

利
用

型
特

異
な

構
造

を
も

つ
ヘ

テ
ロ

原
子

化
合

物
の

合
成

と
構

造
及

び
物

性
の

解
明

20
14

-
93

藤
原

　
尚

近
畿

大
学

　
理

工
学

部
時

任
　

宣
博

施
設

・
機

器
利

用
型

有
機

典
型

元
素

保
護

金
属

ナ
ノ

粒
子

の
合

成
と

構
造

解
明

20
14

-
94

山
本

　
直

紀
東

京
工

業
大

学
　

量
子

ナ
ノ

エ
レ

ク
ト

ロ
ニ

ク
ス

研
究

セ
ン

タ
ー

倉
田

　
博

基
施

設
・

機
器

利
用

型
電

子
プ

ロ
ー

ブ
分

光
法

に
よ

る
高

光
密

度
ナ

ノ
共

振
器

の
研

究

20
14

-
95

高
城

　
大

輔
大

阪
大

学
　

大
学

院
理

学
研

究
科

倉
田

　
博

基
施

設
・

機
器

利
用

型
グ

ラ
フ

ァ
イ

ト
表

面
上

の
ジ

ア
セ

チ
レ

ン
10

, 1
2-

pe
nt

ac
os

ad
iy

n-
1-

ol
 単

分
子

吸
着

固
相

に
お

け
る

連
鎖

重
合

反
応

機
構

の
S

TM
 に

よ
る

解
明

20
14

-
96

河
合

　
武

司
東

京
理

科
大

学
　

工
学

部
倉

田
　

博
基

施
設

・
機

器
利

用
型

ソ
フ

ト
テ

ン
プ

レ
ー

ト
法

に
よ

る
金

属
ナ

ノ
リ

ン
グ

の
作

製

20
14

-
97

岡
本

　
昭

子
東

京
農

工
大

学
　

大
学

院
工

学
府

磯
崎

　
勝

弘
施

設
・

機
器

利
用

型
ア

ロ
イ

ル
基

の
配

向
が

制
御

さ
れ

た
 p
er
i-
ア

オ
イ

ル
ナ

フ
タ

レ
ン

分
子

群
の

結
晶

構
造

20
14

-
98

根
岸

　
雄

一
東
京
理
科
大
学
　
総
合
化
学

研
究

科
髙

谷
　
光

施
設

・
機

器
利

用
型

魔
法

数
金

属
ク
ラ
ス
タ
ー
の

精
密

質
量
分
析

*
選

択
分

野
：

１
．

.
ビ

ー
ム

科
学

分
野

、
２

．
元

素
分

析
分

野
、

３
．

バ
イ

オ
情

報
学

分
野

、
４

．
物

質
合

成
分

野
、

５
．

現
象

解
析

分
野

－272－
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