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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、銅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、または

MOP を分子間相互作用を用いて結晶化させることにより、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イオン、ルテニウムイオン、または銅イオンを有する

MOP の結晶構造中における配位環境の違いや分子の歪みを解析するために、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、金属種

に依存したパドルウィール構造中の金属―金属間距離の変化、そしてパドルウィール構造の

歪みを定量的に解析した。結晶構造が不明な化合物については Material Studio を用いて分

子構造をシミュレートすることで、解析を行った。またスーパーコンピュータシステムに既に導

入されている計算パッケージ「Q-Chem」を用いて MOP 分子間の相互作用を定量的に評価す

ることにより、MOP 分子構造がその集積構造に与える影響について調査した。以上の解析に

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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