
 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

 

 

用 X射线衍射仪来分析作为物质基本信息的结晶结构 

该研究室使用 X 射线衍射仪，主要从事物质结晶结构的分析。大的研究课题为「用 X 射线观察 

分子」，他们的目标则是通过分析原子与分子的排列以及分子间的相互作用来研究某种物质的结构与物

性的相关性。 

人眼无法直接看到原子、分子这种微小物质，即使用观察普通物质时使用的可视光来照射也是看

不到的。因此用波长超短的 X 射线来照射试验样品，通过研究由此产生的散射（衍射）X 射线，这样

就能间接地观察到原子及分子。能实现这种观察的就是 X 射线衍射仪。 

X 射线衍射现象是 X 射线与电子相互作用产生的现象，在 X 射线结晶结构的分析中，最初得到的

信息是结晶结构中电子是如何分布的（电子密度分布）。并且原子间（分子间）的相互作用必定是以电

子为媒介，因此通过了解电子密度分布，就能定量地了解在 1 个分子内，什么力作用在原子间（分子

内的相互作用），什么力作用在结晶中的 1个分子与其他分子之间，这个力的强度大小是多少等这类信

息。 

这种结晶结构相关的信息可以说是与物质相关的基本信息。也就是说某种物质的性质（物性）是

由它的物质结构来决定的，如果能了解物质结构，就能了解它的物性。 

 研究物性的显现机制

因此如果能够了解原子间（分子间）是否产生了物性（物性的显现机制），该物性又是什么样的相

互作用产生的，反过来通过在结构中加强它的功能，就能使其呈现更大的物性，或者反过来还能控制

它显现的物性等。 

像这样分析物质结构，研讨物性的显现机制是该研究室的研究课题之一。总而言之就是从事物质

结构与物性相关的基础研究。 

 

 

拥有世界最高水平的 X射线衍射仪 

该研究室在剖析有机结晶的结构方面经过长年的研究，积累了非常丰富的剖析技术和经验。 

    目前研究设备中心还拥有世界最高水平的 X 射线衍射仪。 

采用他们拥有的技术、经验和最高级的设备，在研究室内就能进行各种 X 射线衍射实验，这是他

们的一大优势。 

可进行高速•高精度的结构解析 

如果使用他们的 X 射线衍射仪，有 0.2～

0.3mm 角的较好的单结晶的话，在一两天内就

能观 

察结晶结构。 

只不过在 X 射线结晶结构解析过程中较难的事

情就是在解析之前制作「较好的单结晶」。有关

这 

个制作方法还能有所建议。 

    有关某些功能性材料，如果企业为了进一步

提高它的功能，提出想要了解它的结构等这类要

求， 

针对这些要求该研究室能够作出对应。 

    由于研究设备中心还拥有能够同步测量差

示扫描热量和粉末 X 射线衍射的装置，采用这些

设备， 

还能更详细地研讨结构的温度变化。 

 

 

探明蛋白质与各种分子之间的相互作用 

     目前该研究室还首先开始了蛋白质结构的

解析研究，特别是以蛋白质与各种分子之间相互

作用为中心开展相关的研究。 

    首先是研究光学不活性的色素分子通过与

蛋白质分子的相互作用而产生光学活性的现象。 

    如果能够探明色素分子与蛋白质分子之间

相互作用的结构，除了蛋白质分子本来的酵素反

应这种功能外，是不是还会发现蛋白质新的有用

性。 

由于蛋白质分子量很大，要制作出较好的结

晶非常难，所以该研究室还在探索较好的方法使

结构解析的前提—蛋白质产生结晶。 

就各种分子进行高精度的电子密度分布解

析 

    其次该研究室还就各种分子，尝试更加精密

地进行电子密度的解析。由于在这个领域出现了

非常好的结构解析软件，所以这 10 年来，世界

上的研究人员增加，非常活跃积极。但遗憾的是

在我们日本国内，相关的研究人员虽然没那么多，但尝试进行研究，发现还有很多趣的领域。最近该

研究室导入了能将试验样品的温度降至摄氏-230度的装置，因此使用这个装置，在原子振动较少的低

温环境下就能解析电子的密度分布。我们期待着他们未来的研究成果。 

所属专业 研究生院信息理工学研究科 先进理工学专业 

研究成员 安井 正憲 副教授 

所属学会 日本结晶学会，日本化学会 

研究设备 IP 单结晶 X 射线衍射仪，4 轴单结晶 X 射线衍射仪，CCD 单结晶 X 射

线衍射仪（附带超低温装置），粉末 X 射线衍射仪（差示扫描量热同步
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CCD 式单结晶 X 射线衍射仪 

粉末 X 射线衍射仪（差示扫描量热同步测定） 


