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 環状分子を軸分子が貫通した超分子であるロタキサンは、環状分子が軸分子上をスライ

ド・回転することができ、この分子内運動自由度を利用した分子マシンの開発に対して 2016

年ノーベル化学賞が授与された。ロタキサンの応用は分子レベルのデバイスにとどまらず、

近年ではロタキサン構造を高分子材料に導入することで、優れた力学物性を示す高強度材

料が開発されている。本講演では、部分重水素化したロタキサンのコントラスト変調中性

子小角散乱測定および中性子準弾性散乱測定によって、ロタキサンの環状分子および軸高

分子の分子構造およびダイナミクスを計測した結果について紹介する。コントラスト変調

中性子小角散乱法を用いることで、環状分子と軸高分子から構成されるトポロジカル超分

子の構造、および環状分子の軸高分子上における分散状態が初めて観察された [1, 2]。ま

た、軸分子が h 体、d 体の２種類のロタキサン溶液に対して中性子準弾性散乱測定を行い、

ロタキサン中の環状分子および軸分子モノマーの拡散係数を定量した。次に、ロタキサン

溶液の全原子分子動力学（MD）シミュレーションを行い、中性子準弾性散乱の測定結果を

合わせることで、軸分子上における環状分子のスライド運動の拡散係数を定量することに

世界で初めて成功した [3]。  
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