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研究成果概要 

 本研究では、京都大学化学研究所スーパーコンピュータシステムを利用し、ロジウム二核パ

ドルウィール錯体、ルテニウム二核パドルウィール錯体を基本骨格に有する金属錯体多面体

（metal-organic polyhedra）の合成を行った。このMOPをポーラスモノマーとして用い、イミダゾ

ールやピリジン系連結配位子を用いて配位重合を行うことで金属錯体ソフトマテリアルの合成

を行った。 

 

具体的には、新規に合成したロジウムやルテニウムを有する MOP の結晶構造との比較を行

うために、X線結晶構造データベース検索を行った（Cambridge Structural Databaseを用いた）。

ここでは、パドルウィール構造が理想とする形からどの程度歪んでいるのかを定量的に解析、

またパドルウィール構造の axial位に配位している分子の金属―配位子間結合を解析すること

により、どの程度連結配位子が強く結合しているのかを見積もった。これにより、合成した金属

錯体ソフトマテリアルの構造情報と、シミュレーションによって推定したポリマー構造との相関に

関する研究を行った。 
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