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論文及び審査結果の要旨 
本学位請求論文は、セルロースの工業利用を進めるうえで頻繁に問題となる構造と物性の

課題について計算化学を用いて検討した結果を述べたものである。本論文は、以下の六章

から構成されている。第一章の「緒言」では、当該分野に関するこれまでの研究背景とそ

の課題を示し、本研究の目的・意義について論じた。第二章の「計算化学の手法について

の概説」では本論文全体にわたって使用する分子動力学法と量子化学計算について、その

基礎と解析方法について概説した。第三章の「セルロース Iβ 型およびⅡ型結晶中の水素結

合の構造とダイナミクス」では、セルロースの結晶構造について検討した。セルロースは

いくつかの結晶多型を有し、セルロースの有効利用のためにはその構造の理解が重要であ

るが結晶中の水素結合ネットワーク等に不明な点が多い。本章では、その構造と熱的な挙

動を計算化学的に明らかにした。第四章の「セルローストリアセテートⅡ型結晶の溶解メ

カニズム」ではセルロースの誘導体であるセルローストリアセテート(CTA)のナノサイズの

モデルを作成し、DMSO 溶媒中での溶解過程をシミュレーションで観測し、その溶解のメ

カニズムを明らかにした。第五章の「セルローストリアセテートのアモルファス構造中の

分子構造と複屈折の関係」ではセルロースアセテートフィルム中の分子構造と、複屈折の

関係を分子動力学シミュレーションにより明らかにした。 
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 以上、本論文は、「計算化学を用いたセルロースおよびセルロース誘導体の構造と特性の

評価」と題し、セルロース結晶の構造から、CTA の溶解機構、アモルファス CTA 延伸フィ

ルムの複屈折に至る一連の過程について、計算化学的に明らかにしたものであり、博士（工

学）の学位論文として十分に価値があるものと認める。 


