
         

 

取り込む分子の大きさ・形・電荷に応答して 

膨らんだり縮んだりする分子カプセル 
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２．発表のポイント 

◆相手の分子の大きさ・形・電荷を認識し、それらに敏感に応答して自分自身の大きさを変え 

て相手分子を取り込む人工分子カプセルを開発しました。 

◆電気的に中性な分子を取り込むと、相手分子の体積に比例して分子カプセルは大きくなり、 

一方、陰イオン性の分子を取り込むと分子カプセルが縮むことがわかりました。 

◆分子の取り込み時の分子カプセルの最大の体積は最小の体積の約 2倍におよび、高い応答 

性を示すことがわかり、この大きな構造変化を利用したシグナル伝達への利用が期待されま

す。 

 

３．発表概要：  

 東京大学大学院総合文化研究科の平岡秀一教授らは、立命館大学、東京工業大学の研究グル

ープと共同で、分子を取り込むと、相手の分子の大きさ・形・電荷に敏感に応答し、自分の大

きさを膨張させたり収縮させたりする人工の分子カプセル（分子ホスト）を開発しました。今

回開発した分子カプセルは、歯車のような形をした両親媒性分子（注 1）6つが互いに噛み合

ってできた 1辺 2 nm（ナノメートル）ほどの立方体形分子（ナノキューブ）で、内部に 1 nm

径ほどの疎水性の空間が存在します。6つの歯車状分子は強い化学結合を介して連結していな

いので、比較的自由に相対位置を変化させることが可能で、内部空間に分子を取り込むと、相

手分子に適合するように、自分自身の大きさや形を変化させます。電気的に中性な分子（中性

ゲスト分子）を取り込むと、ナノキューブはゲスト分子の体積に応じて膨張し、陰イオン性の

分子を取り込むと、収縮することがわかりました。生命系では分子を取り込むと分子ホストの

形が変化し、これが他の分子に対するシグナルとなり、さまざまな分子が統合的に機能してい

ます。ナノキューブのように高い応答性を示す人工ホスト分子は珍しく、この特性を利用して

生命系に見られるような分子システムの開発が期待されます。 

 

４．発表内容：  

 ある分子が他の分子を認識する現象（分子認識）は生命システムを支える基本的な現象の一

つです。これは、さまざまな分子が協働し、統合された高度な分子システムを構築する上で不

可欠な仕組みです。分子認識はホスト分子のもつ内部空間（鍵穴）と同じ形状のゲスト分子（鍵）

が選択的に結合するという lock-and-keyモデルで考えられてきましたが、実際には、多くの生

命分子は、結合前からゲスト分子とぴったりと同じ形をしているわけではなく、結合する際に

ゲスト分子に適合するように自分自身の形を変えており、これを induced-fitモデルと呼びます。

induced-fitモデルでは、ゲスト分子に「結合した」という情報が、ホスト分子の構造変化とし

て表現され、この構造変化（コンフォメーション変化）を別の分子が感知することで、情報を

他の分子に伝え、次の分子の仕掛けが動き始めるといった情報の伝達が可能になります。この

ように、分子構造の変化は分子間の情報伝達を司る方法の一つです。 



 生命分子の特徴は比較的高い柔軟性にあり、このしなやかな柔軟性により、ゲスト分子に対

する結合という情報がホスト分子のコンフォメーション変化を通して、別の分子へ効率的に伝

達されます。これまでに、分子を取り込む人工のホスト分子（分子カプセル）が開発されてい

ますが、生命分子ほど柔軟にゲスト分子に応答し、その大きさや形を変えるものはありません

でした。これは、人工分子カプセルが共有結合や方向性が明確な分子間相互作用により形成さ

れており、柔軟性が低いためです。本研究グループは最近、木材に凹凸の切り込みを入れた「ほ

ぞ」を噛み合わせて家具を作る伝統工芸手法を分子レベルで再現した「分子ほぞ」という概念

に基づき、物質を作る新手法を発表しました。（http://www.c.u-tokyo.ac.jp/info/news/topics/

files/20180409pressrelease.pdf）「分子ほぞ」は歯車のような構造をもつヘキサフェニルベン

ゼン（注 2）に親水性、疎水性の置換基を導入することで両親媒性分子とし、これを水に溶解

すると、6分子が自発的に集合し、箱状の分子（ナノキューブ）を形成します。ナノキューブ

は 1辺約 2 nmの立方体形で、その内部に 1 nm径の疎水性の内部空間が存在します。今回、

このナノキューブにさまざまな分子を取り込むことで、ナノキューブの大きさがゲスト分子の

大きさ・形・電荷に応答して変化することが明らかになりました。 

 ナノキューブに対して鎖状の炭化水素の取り込みを調べた結果、プロパン(C3H8)から n-テト

ラコサン(C24H50)までが取り込まれました。また、芳香族炭化水素やその他の疎水性分子の包

接も確認され、取り込まれる分子の体積は 74 Å3から 535 Å3とさまざまな大きさの分子を取り

込めることがわかりました。続いて、ナノキューブの噛み合いに応答する置換基の 1H NMR分

光（注 3）の信号の位置やナノキューブの拡散係数を調べるNMR測定によって分子の大きさ

の変化を調べた結果、ナノキューブはゲスト分子の体積に応答して自分自身の大きさを変化さ

せていることが明らかになりました。さらに、ナノキューブが+12の正電荷をもつことから、

負電荷をもつゲスト分子を取り込むと、収縮することもわかりました。このように、ナノキュ

ーブはゲスト分子の大きさのみならず、その電荷状態も認識し、大きさを変化させていること

がわかりました。ゲスト分子の取り込みによるナノキューブの体積変化は最大と最小のナノキ

ューブの間で 2倍におよび、このような敏感かつ柔軟なホスト分子の構造変化は「分子ほぞ」

という分子の噛み合いによって実現したことが明らかになりました。 

 ゲスト分子に敏感に応答するホスト分子は、どの分子を結合したかをナノキューブの大きさ

という情報に変換可能で、この変化がゲスト分子の体積変化に比べて大きいため、情報の増幅

が行われています。今後、構造変化という情報を読み取る分子と組み合わせることで、あるシ

グナル分子を認識したナノキューブが発する情報に応答して、別の分子の機能が作動するとい

った複雑な分子システムの開発へ繋がることが期待されます。 
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７．用語解説：  

（注 1）両親媒性分子： 

1つの分子の中に親水部と疎水部をもつ分子で、水に溶かすと疎水効果により集合体を形成す

る。石鹸や細胞膜は両親媒性分子から作られている。 

 

（注 2）ヘキサフェニルベンゼン： 

ベンゼン環の周りに六つのベンゼン環が結合したプロペラ状の分子。 

 

（注 3）1H NMR分光： 

水素核（1H）に対する核磁気共鳴現象（nuclear magnetic resonance (NMR)）を利用した測定手

法で、DNAやタンパク質などの生体分子から人工分子まで有機化合物の構造決定に広く利用され

る分光手法。 



８．添付資料：  

 

 
図 1. (a) ほぞ 、(b) 分子ほぞの模式図、(c) 歯車状両親媒性分子の模式図、(d) 歯車状両親媒性分

子の化学構造式、(e) 本研究成果の模式図。ナノキューブがゲスト分子取り込むと、ゲスト分子の

大きさや電荷を認識し、歯車状両親媒性分子同士の噛み合いを変化させて、ゲスト分子に適合する

ことで自分自身の大きさを変化させる。 

 


