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審 査 結 果 の 要 旨 (800字以内)

本研究は､セルロース結晶多形の結晶モデルとこれらの結晶構造を構成する分子鎖シー トモデル

の計算化学研究によって､セルロース結晶多形の結晶構造特性に関する分子論的解析を目的として

いる｡

第 1章では構造特性解析の方法およU喝干究目的について述べた｡第 2章ではセルロース恥 型の

溶媒和結晶モデルを対象とした分子動力学 (hD)計算を実施 し､実際のセルロース恥 型からⅠβ型

結晶転換において提案された､班.型(1-10)分子鎖シー トからⅠβ型分子鎖シー ト-の変換過程の再

現に成功 しているD第 3章では分子鎖シー ト単独のモデルを対象とした密度汎関数理論(DFT)最適

化計算の着想に至り､Ⅰα型と岬型､Ⅱ型および恥 型に由来する合計 7種類の分子鎖シ- トモデル

のDFT最適化構造を求め､初期構造と比較 したOその結果､分子鎖シー トモデルは､初期構造の維

持､ねじれ変形の発生､またはシ- ト形態の消失と､分子鎖シー トによって異なる最適化挙動を与

えたことを報告しているO第4章では､対応する溶媒和結晶モデルのAO変形挙動との比較から､鹿

晶構造特性に関する体系的な議論を展開している｡その過程で､Ⅲi型(100)分子鎖シー トからセル

ロースナノチューブ (celNT)形成を発見し､6種の CelNTモデルの分子設計と安定性評価へと展

開しているク

以上のように 本論文旬も 既知のセルローづろ緯酬 凌雅現象を分子鎖シ- ト機 知1ら角新 し､

その分子鎖シートの観念鍋 セルロースナノ構造体研究-と展開した｡そ磯 セルロ､-ス顛棚 鵡遠の

新たな晩斑こ基づいた分子蘭 肇恥 礎秦するとともに セルロースのナノ構造捗としての可能性を拡張した｡

これらの研究或栗は､独創性.新矧生が高く､内窺う通弧こ論文としてまとめられ刊 ､るO公聴会での発表内容

や観 こ対する応答も適切であり､本軸 も 論臓 よび榊 こ合格したと半E腔するO

㈱ 論文題目が那覇棚 ま日フ縮吾を併記すること｡




