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ウラニル錯体化学に基づくテーラーメイド型新規海水ウラン吸着材開発 

（委託研究） 

－令和 2 年度 英知を結集した原子力科学技術・人材育成推進事業－ 

 

日本原子力研究開発機構 福島研究開発部門 福島研究開発拠点 

廃炉環境国際共同研究センター 

 

東京工業大学 

 

（2021 年 10 月 5 日受理） 

 

日本原子力研究開発機構（JAEA）廃炉環境国際共同研究センター（CLADS）では、令和 2 年度 英

知を結集した原子力科学技術・人材育成推進事業（以下、「本事業」という）を実施している。 

本事業は、東京電力ホールディングス株式会社福島第一原子力発電所の廃炉等をはじめとした

原子力分野の課題解決に貢献するため、国内外の英知を結集し、様々な分野の知見や経験を、従

前の機関や分野の壁を越えて緊密に融合・連携させた基礎的・基盤的研究及び人材育成を推進す

ることを目的としている。 

平成 30 年度の新規採択課題から実施主体を文部科学省から JAEA に移行することで、JAEA とア

カデミアとの連携を強化し、廃炉に資する中長期的な研究開発・人材育成をより安定的かつ継続

的に実施する体制を構築した。 

本研究は、研究課題のうち、令和元年度に採択された「ウラニル錯体化学に基づくテーラーメ

イド型新規海水ウラン吸着材開発」の令和 2年度の研究成果について取りまとめたものである。 

本研究では、海水中におけるウラン支配種であるウラニルイオンが他の金属にはまず見られな

い平面 5 座配位を好むというユニークな錯体化学的特徴を示すことに基づいて海水ウラン吸着材

の吸着部位となる配位子構造をデザインし、海水ウラン回収技術における既存課題の解決および

まったく新しい海水ウラン吸着材の開発を行う。その第 1 フェーズとして、本研究ではウラニル

イオンに対して特異的配位能を有する平面 5 座開環キレート配位子の開発およびその基本性能評

価を行うことを目的とする。 

 

 

 

 

本報告書は、日本原子力研究開発機構の英知事業における委託業務として、東京工業大学が実施

した成果を取りまとめたものである。 

廃炉環境国際共同研究センター：〒979-1151 福島県双葉郡富岡町大字本岡字王塚 790-1
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(Received October 5, 2021) 
 

The Collaborative Laboratories for Advanced Decommissioning Science (CLADS), Japan Atomic Energy 
Agency (JAEA), had been conducting the Nuclear Energy Science & Technology and Human Resource 
Development Project (hereafter referred to “the Project”) in FY2020. 

The Project aims to contribute to solving problems in the nuclear energy field represented by the 
decommissioning of the Fukushima Daiichi Nuclear Power Station, Tokyo Electric Power Company 
Holdings, Inc. (TEPCO). For this purpose, intelligence was collected from all over the world, and basic 
research and human resource development were promoted by closely integrating/collaborating knowledge 
and experiences in various fields beyond the barrier of conventional organizations and research fields. 

The sponsor of the Project was moved from the Ministry of Education, Culture, Sports, Science and 
Technology to JAEA since the newly adopted proposals in FY2018. On this occasion, JAEA constructed a 
new research system where JAEA-academia collaboration is reinforced and medium-to-long term 
research/development and human resource development contributing to the decommissioning are stably and 
consecutively implemented. 

Among the adopted proposals in FY2019, this report summarizes the research results of the “Development 
of tailor-made adsorbents for uranium recovery from seawater on the basis of uranyl coordination chemistry” 
conducted in FY2020. 

On the basis of deep understanding on uranyl coordination chemistry, we design molecular structures of 
pentadentate ligands as functional moieties for uranium adsorption from seawater and study coordination 
chemistry of uranyl ion with those ligands in order to resolve current problems in uranium recovery 
technology from seawater and to develop novel selective and efficient adsorbents for this purpose.  
 
 
 
Keywords: Coordination Chemistry, Uranyl, Ligand, Molecular Design, Complexation, Stability,  

Uranium from Seawater 

This work was performed by Tokyo Institute of Technology under contract with Japan Atomic Energy Agency. 
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1. 英知を結集した原子力科学技術・人材育成推進事業の概要 

 

文部科学省では、「東京電力（株）福島第一原子力発電所の廃止措置等研究開発の加速プラン（平

成 26 年 6 月文部科学省）」等を踏まえ、平成 27 年度から「英知を結集した原子力科学技術・人材

育成推進事業」（以下、「本事業」という。）を立ち上げ、「戦略的原子力共同研究プログラム」、「廃

炉加速化研究プログラム」及び「廃止措置研究・人材育成等強化プログラム」を推進している。 

具体的には、国内外の英知を結集し、国内の原子力分野のみならず様々な分野の知見や経験を、

機関や分野の壁を越え、国際共同研究も含めて緊密に融合・連携させることにより、原子力の課

題解決に資する基礎的・基盤的研究や産学が連携した人材育成の取組を推進している。 

一方、日本原子力研究開発機構（以下、「JAEA」という。）では、平成 27 年に廃炉国際共同研究

センター（以下、「CLADS」という。現：廃炉環境国際共同研究センター）を組織し、「東京電力ホ

ールディングス（株）福島第一原子力発電所の廃止措置等に向けた中長期ロードマップ」等を踏

まえ、東京電力ホールディングス株式会社福島第一原子力発電所廃炉（以下、「1F 廃炉」という。）

に係る研究開発を進めている。 

また、平成 29 年 4 月に CLADS の中核拠点である「国際共同研究棟」の運用を開始したことを踏

まえ、今後は CLADS を中核に、廃炉の現場ニーズを踏まえた国内外の大学、研究機関等との基礎

的・基盤的な研究開発及び人材育成の取組を推進することにより、廃炉研究拠点の形成を目指す

ことが期待されている。 

このため、本事業では平成 30 年度の新規採択課題から実施主体を文部科学省から JAEA に移行

することで、JAEA とアカデミアとの連携を強化し、廃炉に資する中長期的な研究開発・人材育成

をより安定的かつ継続的に実施する体制を構築することとし、従来のプログラムを、①共通基盤

型原子力研究プログラム、②課題解決型廃炉研究プログラム、③国際協力型廃炉研究プログラム、

④研究人材育成型廃炉研究プログラム（令和元年度より新設）に再編した。 
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2. 平成 30 年度 採択課題 

 

 平成 30 年度採択課題については以下のとおりである。 

 

課題数：19 課題 

共通基盤型原子力研究プログラム 11 課題（若手研究 6 課題、一般研究 5 課題） 

課題解決型廃炉研究プログラム  6 課題 

国際協力型廃炉研究プログラム  2 課題（日英共同研究） 

 

 

平成 30 年度 採択課題一覧 

 

共通基盤型原子力研究プログラム 

【若手研究】 

課題名 研究代表者 所属機関 

被災地探査や原子力発電所建屋内情報収集のための

半自律ロボットを用いたセマンティックサーベイマ

ップ生成システムの開発 

河野 仁 東京工芸大学 

汚染土壌の減容を目的とした重液分離による放射性

微粒子回収法の高度化 
山﨑 信哉 筑波大学 

ラドンを代表としたアルファ核種の吸入による内部

被ばくの横断的生体影響評価 
片岡 隆浩 岡山大学 

炉心溶融物の粘性及び表面張力同時測定技術の開発 大石 佑治 大阪大学 

iPS 細胞由来組織細胞における放射線依存的突然変

異計測系の確立 
島田 幹男 東京工業大学 

レーザー共鳴イオン化を用いた同位体存在度の低い

ストロンチウム 90 の迅速分析技術開発 
岩田 圭弘 東京大学 
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共通基盤型原子力研究プログラム 

【一般研究】 

課題名 研究代表者 所属機関 

放射性核種の長期安定化を指向した使用済みゼオ

ライト焼結固化技術の開発 
新井 剛 芝浦工業大学 

燃料デブリ取り出しを容易にするゲル状充填材の

開発 
牟田 浩明 大阪大学 

レーザー蛍光法を用いた燃料デブリ変質相の同定 斉藤 拓巳 東京大学 

過酷炉心放射線環境における線量測定装置の開発 岡本 保 
木更津工業 

高等専門学校 

レーザー加工により発生する微粒子の解析と核種

同定手法の開発 
長谷川 秀一 東京大学 

 

課題解決型廃炉研究プログラム 

課題名 研究代表者 所属機関 

合金相を含む燃料デブリの安定性評価のための基

盤研究 
桐島 陽 東北大学 

ガンマ線画像スペクトル分光法による高放射線場

環境の画像化による定量的放射能分布解析法 
谷森 達 京都大学 

燃料デブリ取出し時における放射性核種飛散防止

技術の開発 
鈴木 俊一 東京大学 

アルファダストの検出を目指した超高位置分解能

イメージング装置の開発 
黒澤 俊介 東北大学 

ナノ粒子を用いた透明遮へい材の開発研究 渡邉 隆行 九州大学 

先端計測技術の融合で実現する高耐放射線燃料デ

ブリセンサーの研究開発 
萩原 雅之 

高エネルギー 

加速器研究機構 
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国際協力型廃炉研究プログラム（日英共同研究） 

課題名 研究代表者 所属機関 

放射性微粒子の基礎物性解明による廃炉作業リスク

低減への貢献 
五十嵐 康人 茨城大学 

放射線耐性の高い薄型 SiC 中性子検出器の開発 三澤 毅 京都大学 
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3. 令和元年度 採択課題 

 

令和元年度採択課題については以下のとおりである。 

 

課題数：19 課題 

共通基盤型原子力研究プログラム  7 課題（若手研究 2課題、一般研究 5 課題） 

課題解決型廃炉研究プログラム   4 課題 

国際協力型廃炉研究プログラム   4 課題（日英共同研究 2 課題、日露共同研究 2 課題） 

研究人材育成型廃炉研究プログラム 4 課題 

 

 

令和元年度 採択課題一覧 

 

共通基盤型原子力研究プログラム 

【若手研究】 

課題名 研究代表者 所属機関 

ウラニル錯体化学に基づくテーラーメイド型新規海

水ウラン吸着材開発 
鷹尾 康一朗 東京工業大学 

動作不能からの復帰を可能とする多連結移動ロボッ

トの半自律遠隔操作技術の確立 
田中 基康 電気通信大学 
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共通基盤型原子力研究プログラム 

【一般研究】 

課題名 研究代表者 所属機関 

一次元光ファイバ放射線センサを用いた原子炉建

屋内放射線源分布計測 
瓜谷 章 名古屋大学 

低線量・低線量率放射線被ばくによる臓器別酸化ス

トレス状態の検討 
鈴木 正敏 東北大学 

単一微粒子質量分析法に基づくアルファ微粒子オ

ンラインモニタリングに向けた基礎検討 
豊嶋 厚史 大阪大学 

幹細胞動態により放射線発がんを特徴付ける新た

な評価系の構築 
飯塚 大輔 

量子科学技術 

研究開発機構 

耐放射線性ダイヤモンド半導体撮像素子の開発 
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4. 令和 2年度 採択課題 

 

令和 2 年度は、2 つのプログラムにおいて、研究課題の採択を決定した。 

公募の概要は以下のとおりである。 

 

公募期間：令和 2 年 3月 17 日～令和 2 年 5 月 14 日（課題解決型） 

令和 2 年 5月 13 日～令和 2 年 7 月 15 日（国際協力型） 

 

課題数：10 課題 

課題解決型廃炉研究プログラム 8 課題（若手研究 2 課題、一般研究 6 課題） 

国際協力型廃炉研究プログラム 2 課題（日英共同研究） 

 

これらの提案について、外部有識者から構成される審査委員会において、書面審査及び面接審

査、日英共同研究については二国間の合同審査を実施し、採択候補課題を選定した。 

その後、PD（プログラムディレクター）・PO（プログラムオフィサー）会議での審議を経て、採

択課題を決定した。 

 

 

令和 2 年度 採択課題一覧 

 

課題解決型廃炉研究プログラム 

【若手研究】 

課題名 研究代表者 所属機関 

燃料デブリにおける特性の経年変化と環境劣化割れ

の調査 
楊 会龍 東京大学 

健全性崩壊をもたらす微生物による視認不可腐食の

分子生物・電気化学的診断及び抑制技術の開発 
岡本 章玄 

物質・材料 

研究機構 
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課題解決型廃炉研究プログラム 

【一般研究】 

課題名 研究代表者 所属機関 

遮蔽不要な臨界近接監視システム用ダイヤモンド

中性子検出器の要素技術開発 
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加速器研究 

機構 

α／β／γ 線ラジオリシス影響下における格納

容器系統内広域防食の実現：ナノバブルを用いた

新規防食技術の開発 

渡邉 豊 東北大学 

β、γ、X 線同時解析による迅速・高感度放射性核

種分析法の開発 
篠原 宏文 

日本分析 

センター 

合理的な処分のための実機環境を考慮した汚染鉄

筋コンクリート長期状態変化の定量評価 
丸山 一平 東京大学 

溶脱による変質を考慮した汚染コンクリート廃棄

物の合理的処理・処分の検討 
小崎 完 北海道大学 

マイクロ波重畳 LIBS によるデブリ組成計測の高

度化と同位体の直接計測への挑戦 
池田 裕二 アイラボ 

 

国際協力型廃炉研究プログラム（日英共同研究） 

課題名 研究代表者 所属機関 

革新的水質浄化剤の開発による環境問題低減化技

術の開拓 
浅尾 直樹 信州大学 

無人航走体を用いた燃料デブリサンプルリターン

技術の研究開発 
鎌田 創 

海上・港湾・

航空技術 

研究所 
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本報告書は、以下の課題の令和 2年度の研究成果を取りまとめたものである。 

 

共通基盤型原子力研究プログラム 

課題名 研究代表者 所属機関 

ウラニル錯体化学に基づくテーラーメイド型

新規海水ウラン吸着材開発 
鷹尾 康一朗 東京工業大学 

 

研究成果を取りまとめた成果報告書を付録として添付する。 
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概略 

本事業では、海水中におけるウラン支配種であるウラニルイオンが他の金属にはまず見られ

ない平面 5 座配位を好むというユニークな錯体化学的特徴を示すことに基づいて海水ウラン吸

着材の吸着部位となる配位子構造をデザインし、海水ウラン回収技術における既存課題の解決

およびまったく新しい海水ウラン吸着材の開発を行う。その第 1 フェーズとして、本研究ではウ

ラニルイオンに対して特異的配位能を有する平面 5 座開環キレート配位子の開発およびその基

本性能評価を行うことを目的とする。 

令和 2 年度における実施内容について、まず平面 5 座配位子の開発と基本性能評価のため、令

和元年度に選定した配位子合成法に従い、各種平面 5 座配位子の合成を行った。得られた配位子

について、NMR および赤外吸収スペクトル等を用いて同定した。 

更に、UO22+-平面 5 座配位子錯体に対する計算化学的アプローチを行うため、令和元年度に整

備した計算環境を用い、上記実験結果として得られる各種平面 5 座配位子を有する UO22+錯体構

造に基づいて分子構造最適化を行った。計算結果として得られる錯体構造が実際の構造解析結

果を再現することを確認し、加えて有効電荷や電子密度の観点から UO22+と平面 5 座配位子の錯

形成相互作用を明らかにした。また、エネルギー計算結果に基づき、各 UO22+錯体の熱力学的安

定性を評価すると共に、UO22+錯体の安定度定数との相関を明らかにした。 
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1. はじめに 

海水中にはナトリウムをはじめとして 77 種類もの元素が溶け込んでおり、地上鉱石資源に

代わる有用希少資源として注目されている。核燃料物質であるウランも非常に低濃度（3.3 ppb

（= µg·kg−1））ではあるものの海水中に含まれており、地上資源に代わる新たなウラン資源と

なり得る。特に国産資源に極めて乏しい我が国では、核燃料となるウランの海外依存度が極め

て高いことに加え、今後 100 年程度と試算される地上ウラン資源の可採年数や特に途上国にお

ける原子力利用気運の高まりによるウラン価格高騰といった状況は、将来世代にわたる持続的

な核燃料資源確保における大きな不安要素である。今後のエネルギーミックスにおいて電力供

給の 2 割前後を原子力で賄い、また現行軽水炉から革新的原子力システムへの移行を現実的な

ものとするためには、燃料となるウラン資源の安定的かつ戦略的な供給経路の確保が重要であ

る。上述の通り海水中のウラン濃度自体は非常に低いが、海水量は約 13.7 億 km3にも上ること

から総計 45 億トンもの膨大な量のウランが海水中に存在する。これは地上鉱石中のウラン量

の約 1000 倍であり、海水からのウラン回収が工学的規模で実現すれば、ウラン資源確保にお

ける課題の一挙解決が期待される。特に四方を海に囲まれた我が国では、国産ウラン資源の産

出が可能となり、核燃料資源戦略における持続性および優位性が確固たるものとなる。 

このような観点の下、海水ウラン吸着材の開発が長年にわたって進められている。吸着材の

種類として、含水酸化チタンのような無

機系吸着材および適切な官能基を有す

る有機系吸着材に大別される。特に後者

について精力的に研究開発がなされて

おり、放射線グラフト重合によりアミド

キシム基を導入した高分子吸着材の有

効性が確認されている（図 1-1）。ただ

し、アミドキシム樹脂のウラン吸着に対

する至適 pH は 4～6 の範囲であり、海水

の示す pH 8 付近では炭酸ウラニル錯体

[UO2(CO3)3]4−の生成が支配的となるためウラン吸着量が急激に減少する点が課題である。実試

験における海水ウラン回収量はアミドキシム樹脂 1 kg 当り 1～2 g 程度、すなわち吸着容量と

しては 4～8 × 10−3 mmol·g−1であり、樹脂中アミドキシム基濃度が 5～8 mmol·g−1程度である

ことを考慮すると、樹脂中に導入したアミドキシム基のうち多く見積もっても 0.2 %未満しか

機能していない計算になる。従って、海水ウラン吸着材開発には未だ検討の余地が多分に残る

と考える。既往研究を確認する限り、これまでに 200 種類以上もの吸着材が検討されたが、い

ずれも高分子吸着材の開発・性能評価にもっぱら特化しており、回収対象であるウラニルイオ

ン（UO22+）の錯体化学に対する深い理解に基づく官能基すなわち配位部位の分子構造デザイン

から出発するテーラーメイド的なアプローチによる研究開発は見られない。我々は、錯体化学

的見地に基づいた配位部位分子構造の最適化により、海水ウラン吸着材の既存課題解決および

格段に高性能な吸着材開発への活路が見出せるのではないかと考える。他の金属イオンにはあ

まり見られない平面 5配位構造を好むという UO22+特有の錯体化学的性質に基づき、本研究では

新規海水ウラン吸着材研究開発の第 1 フェーズとして、図 1-2 に示す UO22+特異的配位能を有す

る平面 5 座開環キレート配位子の開発およびその基本性能評価を目的とする。 

 

 
図 1-1 アミドキシム樹脂による海水ウラン回収 

（錯体構造には諸説あり） 

樹脂中の
アミドキシム基

アミドキシム樹脂に
吸着したUO2

2+

海水中
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具体目標として、まず【目標①：pH 8 付近で UO22+と支配的に錯形成し、かつ pH 1 付近で UO22+
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図 1-2 本研究で開発を目指す UO22+特異的配位能を示す 
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2. 業務計画 

2.1 全体計画 

本業務の全体計画および研究実施体制を図 2.1-1 および図 2.1-2 にそれぞれ示す。 

 

実施項目 令和元年度 令和 2 年度 令和 3 年度 

 

1. 平面 5 座配

位子の開発と

基本性能評価 

 

 

 

2. UO22+－平面

5 座配位子錯体

に対する計算

化学的アプロ

ーチ 

 

 

 

3. 夾雑イオン

に対する UO22+

選択性の評価 

 

 

4. 研究推進 

 

         

 

図 2.1-1 本業務の全体計画 

 

 

  

計算環境整備 
ベンチマーク計算 最適錯体構造探索 電子状態解析 

実験準備 
合成法検討 

 
配位子合成, pKa評価 

樹脂への 
導入法検討

配位子合成 
pKa評価 

夾雑イオンとの錯形成評価

※進捗会議：3 か月毎に 1 回程度 
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図 2.1-2 本業務の研究実施体制 
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2.2 令和 2年度の成果の目標および業務の実施方法 

令和 2 年度の計画の概要を以下に示す。 

 

2.2.1 平面 5 座配位子の開発と基本性能評価 

 配位子合成・性能評価 

令和元年度に選定した配位子合成法に従い、各種平面 5座配位子の合成を行う。得られた配

位子について、NMR、赤外吸収、元素分析等を用いて同定する。また、pH 滴定や紫外可視吸収

滴定等の手法を用いることにより水溶液中における各種平面 5 座配位子の酸解離定数（pKa）を

求める。各配位子の pKaが海水と同等の pH 8 前後となるように、電子求引基もしくは電子供与

基の導入等平面 5 座配位子の改良について検討する。 

 

2.2.2 UO22+-平面 5 座配位子錯体に対する計算化学的アプローチ 

 最適錯体構造探索 

令和元年度に整備した計算環境を用い、項目 2.2.2 で得られる各種平面 5 座配位子を有する

UO22+錯体構造に基づいて分子構造最適化を行う。計算結果として得られる錯体構造が実際の構

造解析結果を再現することを確認し、加えて有効電荷や電子密度の観点から UO22+と平面 5 座配

位子の錯形成相互作用を明らかにする。また、エネルギー計算結果に基づき、各 UO22+錯体の熱

力学的安定性を評価すると共に、項目 2.2.2 で得られる UO22+錯体の安定度定数との相関を明ら

かにする。 

 

2.2.3 研究推進 

研究代表者の下で各研究項目間ならびに廃炉環境国際共同研究センター（CLADS）等との連

携を密にして、研究を進める。また、研究実施計画を推進するための打合せや会議等を開催す

る。 
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3. 令和 2 年度の実施内容および成果 

3.1 平面 5座配位子の開発と基本性能評価 

 

3.1.1 配位子合成・性能評価 

令和元年度に選定した配位子合成法に従い、各種平面 5座配位子の合成を行った。得られた

配位子について、NMR および赤外吸収スペクトル等を用いて同定した。以下にその詳細を述べ

る。 

 

(1) 平面 5座配位子の合成 

令和元年度に選定した配位子合成法[1]に従い、平面 5 座配位子として H2acetodien および

H2benzdien を図 3.1-1 に示す反応スキームに従って合成した。 

 

 

 

 
図 3.1-1 平面 5 座配位子（H2acetodien、H2benzdien）の合成における反応スキーム 

 

 

2-hydroxyacetophenone（1.13 g）の 2-プロパノール溶液（10 mL）に diethylenetriamine 

（0.428 g）を滴下し、その後 2 時間還流した。反応溶液を室温まで放冷し、ロータリーエバ

ポレータを用いて濃縮したところ、黄色微結晶沈殿が析出した。得られた沈殿をジイソプロピ

ルエーテルに分散させた状態で吸引ろ過を用いて回収し、更にジイソプロピルエーテルを用い

て洗浄した。その結果、H2acetodien の黄色微結晶粉末 1.13 g が 81 %の収率で得られた。ま

た、同様の手順に従い、2-hydroxybenzophenon（1.035 g）と diethylenetriamine（0.269 g）

を 2-プロパノール（15 mL）中で反応させることにより、H2benzdien の黄色結晶 1.08 g が 90 %

の収率で得られた。いずれの平面 5 座配位子（H2acetodien、H2benzdien）についても NMR およ

び IR スペクトルにより所望の分子構造を持つ化合物が得られたことを確認した（図 3.1-2～図

3.1-5）。 
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位子の錯形成相互作用を明らかにする。また、エネルギー計算結果に基づき、各 UO22+錯体の熱

力学的安定性を評価すると共に、項目 2.2.2 で得られる UO22+錯体の安定度定数との相関を明ら

かにする。 

 

2.2.3 研究推進 

研究代表者の下で各研究項目間ならびに廃炉環境国際共同研究センター（CLADS）等との連

携を密にして、研究を進める。また、研究実施計画を推進するための打合せや会議等を開催す

る。 
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図 3.1-2 H2acetodien の 1H NMR スペクトル 

 

 

 

 
Wavenumber /cm-1 

 

図 3.1-3 H2acetodien の IR スペクトル 
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chemical shift /ppm 

 

図 3.1-4 H2benzdien の 1H NMR スペクトル 
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図 3.1-5 H2benzdien の IR スペクトル 
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これら 2 種類のうち、H2acetodien について、海水条件を模擬した 0.5 M NaCl、2.3 mM 

HCO3−/CO32−、pH 8.0 の水溶液中に溶解した。その結果、溶解直後は H2acetodien に由来する黄

色い着色を示していたものの、時間の経過と共に褪色していく様子が確認された。この変化は

図3.1-6に示す通り原料である2-hydroxyacetophenone と diethylenetriamineへ H2acetodien

が加水分解することに対応する。また、H2acetodien は固体状態であっても時間の経過と共に

褪色していく様子が確認されており、空気中の湿気によってですら同様の加水分解が進行する

ものと考えられる。この分解反応は図 3.1-1 に示す H2acetodien の合成反応の逆反応であり、

すなわち出発物質と生成物の間で平衡が行き来していることを意味する。本研究で想定する海

水中での使用では圧倒的に高い濃度で水が存在する条件となる。従って、図 3.1-6 に示す加水

分解反応が支配的となると予想され、H2acetodien、H2benzdien 等の平面 5 座配位子を海水ウラ

ン回収に直接使用することは現実的でないと考えざるを得ない。 

 

 

OH

O

NH2 H
N
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N
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OH HO
+2+ 2 H2O
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図 3.1-6 H2acetodien の加水分解反応 
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(2) まとめ 

令和元年度に選定した合成法に基づいて H2saldien 系平面 5 座配位子を合成したが、これら

の化合物配位子は容易に加水分解を受けるため本来用いるべき水溶液中で安定でないことが

新たに判明した。 
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3.2 UO22+-平面 5 座配位子錯体に対する計算化学的アプローチ 

 

3.2.1 最適錯体構造探索 

令和元年度に整備した計算環境を用い、各種平面 5 座配位子を有する UO22+錯体構造に基づい

て分子構造最適化を行った。計算結果として得られる錯体構造が実際の構造解析結果を再現す

ることを確認し、加えて有効電荷や電子密度の観点から UO22+と平面 5 座配位子の錯形成相互作

用を明らかにした。また、エネルギー計算結果に基づき、各 UO2
2+錯体の熱力学的安定性を評価

した。以下にその詳細を述べる。 

 

(1) UO22+-平面 5 座配位子錯体の分子構造最適化 

3 種類の平面 5 座配位子 L2− = pdiop，acetdien（図 3.3-1）と UO22+からなる錯体[UO2L]（図

3.2-2）の分子構造最適化を行った。計算には、令和元年度に整備した計算環境を用いた。計算

条件は、令和元年度に行ったベンチマークにより高い再現性が確認された計算手法を用いた。

分子構造最適化計算の初期構造には、令和元年度に得られた単結晶構造の配位構造を用いた。 

 

 
図 3.2-1 平面 5 座配位子 L の分子構造 
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図 3.2-2 UO22+-平面 5 座配位子錯体の分子構造 

 

 

表 3.2-1 に UO22+-平面 5 座配位子錯体の U-配位子間の結合距離の実験値と計算値を比較し

た。令和元年度のベンチマーク研究でも見られたように、単結晶中のウラニル（U=O）結合の距

離を過大評価する傾向が観測された。また、U-平面 5 座配位子（U-L）結合の距離は、実験値を

良く再現することに成功した。 

 

表 3.2-1 UO22+-平面 5 座配位子錯体[UO2L]の U-配位子結合距離の実験値と計算値の比較 

U-配位子 
L=pdiop L=acetdien 

Calc. (Å) Exp. (Å) Calc. (Å) Exp. (Å) 

U=Oave 1.819 1.790(11) 1.827 1.771(13) 

U-N 2.562 2.533(12) 2.597 2.564(19) 

U-N'ave 2.603 2.566(13) 2.616 2.587(17) 

U-Oave 2.275 2.258(10) 2.248 2.197(14) 

 

 

(2) UO22+-平面 5 座配位子錯体の錯形成相互作用解析 

UO22+-平面 5 座配位子錯体における錯形成相互作用を結合次数および原子電荷等の電子密度

解析の比較によって議論する。表 3.2-2 に[UO2L]（L = pdiop, acetdien）の U-配位子間の結

合次数または U および配位元素の原子電荷を示した。ウラニル（U=O）結合の結合次数は、いず

れの錯体においてもほとんど変わらず、単結晶や計算で見られた U=O 結合距離と対応している

ことが分かった。また、U-Ltotal結合次数は、L = pdiop, acetdien の順に増加し、Uの原子電

荷もこの順に減少することから、U-L の錯形成における相互作用は、L = pdiop, acetdien の

順に強くなることが示唆された。この違いは、平面 5 座配位子における N は、pdiop ではピリ

ジン窒素、acetdien ではアミン窒素であることにあり、U とアミン窒素の相互作用が U とピリ

ジン窒素よりも強いことが原因であることが、電子密度の解析によって示唆された。 
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表 3.2-2 UO22+-平面 5 座配位子錯体[UO2L]の相互作用解析 

相互作用解析 L=pdiop L=acetdien 

結合次数 

U=Oave 2.069  2.073   

U-N 0.167  0.265   

U-N'ave 0.261  0.256   

U-Oave 0.545  0.564   

U-Ltotal 1.777  1.905   

原子電荷 

U 1.631  1.583   

Oylave -0.562  -0.599   

N -0.402  -0.577   

N’ave -0.379  -0.427   

Oave -0.644  -0.637   

 

(3) 配位子の熱力学的安定性評価 

平面 5 座配位子の開発に向けた水溶液中の UO22+錯体の熱力学的安定性評価の一環として、ま

ず配位子自体の熱力学的安定性の評価を可能にするための計算手法について検討した。配位子

の熱力学的安定性の指標として酸解離定数 pKa に着目した。酸解離性を有する 1 価の酸 HA の

酸解離反応は、式 3.2-1 のように書ける。式 3.2-1 のギブズの自由エネルギー差 ΔGaは pKaと

式 3.2-2 のような関係にある。Matsui らの手法[5]に倣い、実験により観測される pKaは、ΔGa

に scaling factor s をかけたものとして表せるとした（式 3.2-2）。s は、酸解離反応におけ

る活量係数や DFT 計算の手法の違いによる誤差に相当すると考えられる。HA と A−のギブズエ

ネルギー差を ΔG0 = G(A−) – G(HA)と置き、k = s/(RTln10), C0 = sG(H+)/(RTln10)と定義す

ると、式 3.3-2 は式 3.3-3 として表せる。また、ギブズエネルギーに含まれるゼロ点振動エネ

ルギーと熱補正項を、HA と A−とで不変と見做す場合、SCF 計算により得られるエネルギー差

ΔESCF = ESCF(A−) – ESCF(HA)を用いて近似できる[5]。 

 

HA ⇌ H+ + A−        （式 3.2-1） 

pKa = ΔGa/(RTln10) = s{G(A−) – G(HA)}/(RTln10) + sG(H+)/(RTln10) （式 3.2-2） 

pKa = kΔG0 + C0 ≈ k’ΔESCF + C0’     （式 3.2-3） 

 

本研究において設計する5座配位子の酸解離に関する官能基として、アミノ基、ピリジル基、

フェノール基が考えられるため、アミン化合物、ピリジン化合物、フェノール化合物の pKaを

予測するためのベンチマークセットを選出した。化合物群の分子構造を図 3.2-3 に示す。1～5

はアミン化合物、6～10 はピリジン化合物、11～15 はフェノール化合物のベンチマークセット

に対応している。それらの水溶液中における pKa 実験値[2][3][4][5]および分子構造の参照デ

ータを表 3.2-3 に示す。DFT 計算は、令和元年度に整備した計算環境を用いた。すべての DFT

計算において、全電子スカラー相対論ハミルトニアンであるゼロ次正規近似ハミルトニアン、

基底関数に全電子相対論分割型縮約基底関数を用い、連続誘電体モデルによる水の溶媒効果を

考慮した。構造最適化には、PBE 交換相関汎関数を用いた。一点エネルギー計算には、pKaの実

験値と計算値の比較のため、5 種類の汎関数（PBE、TPSSh、B3LYP、PBE0、BHandHLYP）を用い
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た。anti, gauche 回転異性体を有する分子の ESCF値は、異性体間の ESCFの差に基づく Boltzmann

分布割合で重み付けした平均値として扱った。式 3.2-3 のフィッティングパラメータ（k’、

C0’）は、3 つの化合物群（アミン化合物、ピリジン化合物、フェノール化合物）でそれぞれ

求め、pKa計算値を導出した。 

 

 
 

図 3.2-3 pKa予測のためのベンチマーク化合物の分子構造 
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表 3.2-2 UO22+-平面 5 座配位子錯体[UO2L]の相互作用解析 

相互作用解析 L=pdiop L=acetdien 

結合次数 
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U-N 0.167  0.265   

U-N'ave 0.261  0.256   

U-Oave 0.545  0.564   

U-Ltotal 1.777  1.905   

原子電荷 

U 1.631  1.583   

Oylave -0.562  -0.599   

N -0.402  -0.577   

N’ave -0.379  -0.427   

Oave -0.644  -0.637   
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はアミン化合物、6～10 はピリジン化合物、11～15 はフェノール化合物のベンチマークセット

に対応している。それらの水溶液中における pKa 実験値[2][3][4][5]および分子構造の参照デ

ータを表 3.2-3 に示す。DFT 計算は、令和元年度に整備した計算環境を用いた。すべての DFT

計算において、全電子スカラー相対論ハミルトニアンであるゼロ次正規近似ハミルトニアン、

基底関数に全電子相対論分割型縮約基底関数を用い、連続誘電体モデルによる水の溶媒効果を

考慮した。構造最適化には、PBE 交換相関汎関数を用いた。一点エネルギー計算には、pKaの実

験値と計算値の比較のため、5 種類の汎関数（PBE、TPSSh、B3LYP、PBE0、BHandHLYP）を用い
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表 3.2-3 pKa予測のためのベンチマーク化合物の数値および構造データ 

No. Compounds A– pKa CSD codea 

1 NH2(CH2)CF3 5.7  [6] ZOZPOW 

2 NH2(CH2)2CN 7.87 [7]
JIZJUX (anti) 

VUHDAE (gauche) 

3 NH2(CH2)2NH2 9.98 [7]
BAQRUJ (anti) 

CADLUP (gauche) 

4 [NH2(CH2)3NH3]+ 8.59 [7]

BAYCEK (anti-anti) 

CIPGOY (anti-gauche) 

BOXWER (gauche-gauche) 

5 piperidine 11.1 [6] RUGCII 

6 X=NO2 1.39 [8] NTPYRO03 

7 X=CF3 2.63 [8] OVANEG 

8 X=H 5.21 [8] AJISUI 

9 X=Me 6.03 [8] AKOGOX 

10 X=OMe 6.58 [8] SEDBAH 

11 Y=4-NO2 7.16 [9] AFIGED 

12 Y=3-NO2 8.39 [9] MNPHOL02 

13 Y=3-Br 8.87 [9] LAWVEL 

14 Y=H 9.98 [9] DEVXOS 

15 Y=3-Me 10.00 [9] MCRSOL 
 

aケンブリッジ結晶構造データベース（CSD）により割り振られている単結晶構造のコード 
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表 3.2-4 に pKa 計算値の結果をまとめた。汎関数の違いによる RMSD 値の改善はほとんど見

られず、0.10 から 0.12 という高い精度でアミン、ピリジン、フェノール化合物の pKa を DFT

計算によって再現できることを確認した。 

 

表 3.2-4 異なる汎関数による pKa計算値と実験値の比較 

No. Exp. PBE PBE0 TPSSh B3LYP BHandHLYP 

1 5.7  5.88 5.79 5.82 5.79  5.75 

2 7.87 7.79 7.92 7.89 7.93  8.02 

3 9.98 9.96 9.94 9.87 9.85  9.84 

4 8.59 8.36 8.37 8.38 8.40  8.40 

5 11.1 11.25 11.21 11.27 11.26  11.24 

6 1.39 1.43 1.39 1.40 1.40  1.35 

7 2.63 2.58 2.61 2.59 2.59  2.65 

8 5.21 5.22 5.27 5.29 5.28  5.31 

9 6.03 6.01 6.03 6.01 6.02  6.05 

10 6.58 6.60 6.54 6.55 6.54  6.48 

11 7.16 7.07 7.06 7.07 7.05  7.04 

12 8.39 8.51 8.52 8.52 8.54  8.58 

13 8.87 8.96 8.98 8.96 8.98  9.00 

14 9.98 9.85 9.85 9.86 9.84  9.84 

15 10.00 10.01 9.99 9.99 9.98  9.95 

RMSD 0.11 0.10 0.10 0.10  0.12 

 

(4) UO22+-平面 5 座配位子錯体の熱力学的安定性評価 

UO22+-平面 5 座配位子錯体の熱力学的安定性の指標である安定度定数に着目し、水溶液中に

おける UO22+水和錯体（[UO2(H2O)5]2+）と 2 価の負電荷を有する配位子（L2−）の安定度定数（K1）

を予測するための手法を検討した。検討は、Bryantsev らの計算手法[10]を参考に行った。式

3.2-4 の反応を想定し、K1を各成分の濃度比で式 3.2-5 のように定義する時、イオン強度（I）

が 0 の時の logK1は反応式 3.2-4 のギブズエネルギー差 ΔG1と式 3.2-6 の関係で表せる。ΔG1

は、反応式 3.2-4 の始状態の和と終状態の和との差として表せ、式 3.2-7 のように書ける。 

 

[UO2(H2O)5]2+ + L2− ⇌ [UO2L(H2O)5−n] + nH2O    （式 3.2-4） 

K1 = [UO2L(H2O)5−n][H2O]n/([UO2(H2O)5][L2−])    （式 3.2-5） 

logK1
I=0 = −ΔG1/(RTln10)      （式 3.2-6） 

ΔG1 = {G([UO2L(H2O)5−n]) + nG(H2O) −nRTln[H2O]} – {G([UO2(H2O)5]2+) + G(L2−)} 

         （式 3.2-7） 
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表 3.2-3 pKa予測のためのベンチマーク化合物の数値および構造データ 

No. Compounds A– pKa CSD codea 

1 NH2(CH2)CF3 5.7  [6] ZOZPOW 

2 NH2(CH2)2CN 7.87 [7]
JIZJUX (anti) 

VUHDAE (gauche) 

3 NH2(CH2)2NH2 9.98 [7]
BAQRUJ (anti) 

CADLUP (gauche) 

4 [NH2(CH2)3NH3]+ 8.59 [7]

BAYCEK (anti-anti) 

CIPGOY (anti-gauche) 

BOXWER (gauche-gauche) 

5 piperidine 11.1 [6] RUGCII 

6 X=NO2 1.39 [8] NTPYRO03 

7 X=CF3 2.63 [8] OVANEG 

8 X=H 5.21 [8] AJISUI 

9 X=Me 6.03 [8] AKOGOX 

10 X=OMe 6.58 [8] SEDBAH 

11 Y=4-NO2 7.16 [9] AFIGED 

12 Y=3-NO2 8.39 [9] MNPHOL02 

13 Y=3-Br 8.87 [9] LAWVEL 

14 Y=H 9.98 [9] DEVXOS 

15 Y=3-Me 10.00 [9] MCRSOL 
 

aケンブリッジ結晶構造データベース（CSD）により割り振られている単結晶構造のコード 
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安定度定数予測のためのベンチマークに用いた L2−の分子構造を図 3.2-4 に示す。

[UO2(H2O)5]2+に対して、1から 7 までは 2 座配位子(n = 2)として、8 から 10 までは 3 座配位子 

(n = 3)として考慮した。表 3.2-5 に、1 から 10 までの logK1
I=0実験値および UO22+錯体構造の

参照データを示す。logK1
I=0値におけるゼロイオン強度補正は、Davies の式[12]に基づいて行

った。DFT 計算は、令和元年度に整備した計算環境を用いた。すべての DFT 計算において、全

電子スカラー相対論ハミルトニアンであるゼロ次正規近似ハミルトニアン、基底関数に全電子

相対論分割型縮約基底関数を用い、連続誘電体モデルによる水の溶媒効果を考慮した。構造最

適化には、PBE 交換相関汎関数を用いた。一点エネルギー計算には、logK1実験値と ΔG1計算

値の比較のため、5 種類の汎関数（PBE、TPSSh、B3LYP、PBE0、BHandHLYP）を用いた。ΔG1の

値は、標準ギブズエネルギー（Go）および SCF エネルギー（ESCF）の 2 つの方法に基づいて計

算した。 

 

 
図 3.2-4 logK1予測のためのベンチマークにおける配位子の分子構造 
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表 3.2-5 logK1予測のための数値および構造データ 

No. L2− logK1
I =0 CSD codea 

1 SO4
2− 3.0 [10] CIKQIW 

2 HPO4
2− 7.2 [10] FASHOX 

3 oxalate2− 7.3 [10] BAGXEP 

4 CO3
2− 9.7 [10] FAMQIU 

5 puthalate2− 5.6 [10] HEDBAV 

6 salicylate2− 13.0 [10] BAGXAL 

7 catecholate2− 16.8 [10] IMAGAE 

8 HIDO2− 19.1 [10] YOQNUP 

9 HPIDO2− 16.8 [10] PRGEL 

10 BHT2− 18.8 [11] YEWVII 
aケンブリッジ結晶構造データベース（CSD）により割り振られている単結晶構造のコード 

 

 

表 3.2-6 に 5 つの汎関数による logK1計算値と実験値との比較による RMSD 値および相関係

数を示した。RMSD 値および相関係数は、汎関数による改善が見られ、BHandHLYP 汎関数が最も

良い再現性を示した。これは、交換汎関数における Hartree-Fock 交換項の割合が変化し、UO22+

錯体の電子状態が改善されたことに起因すると考えられる。また、標準ギブズエネルギー（Go）

に基づく方法よりも、SCF エネルギー（ESCF）に基づく方法が、すべての汎関数の場合において

再現性が増加することが分かった。これは、DFT 計算によるギブズエネルギーにおいて考慮す

るエントロピーの寄与、特に脱水和した H2O 分子のエントロピーを過大評価してしまうことに

より生じると考えられる。この結果により、BHandHLYP 汎関数の SCF エネルギーに基づく logK1

計算値が、より実験値を再現可能であることが明らかとなった。 

 

表 3.2-6 logK1計算値と実験値の比較による RMSD 値および相関係数 

Method PBE PBE0 B3LYP TPSSh BHandHLYP 

Go 
RMSD 1.762 1.709 1.596 1.669 1.505 

R 0.950 0.953 0.959 0.955 0.963 

ESCF 

RMSD 1.503 1.386 1.265 1.336 1.137 

R 0.964 0.969 0.974 0.971 0.979 

 

 

(5) UO22+-平面 5 座配位子錯体の熱力学的安定性予測 

(4)で最適化した計算および解析方法を用いて、UO22+-平面 5座配位子錯体[UO2L]（L = pdiop, 

acetdien）の logK を予測し、図 3.2-5 にその結果を示した。logKaveは、配位子のすべての配

座異性体をボルツマン分布による係数で重み付けしたエネルギーに基づく値であり、logKpreは、

配位子のドナー元素がウランに対して配向している（pre-oriented）異性体のみのエネルギー

に基づく値である。 
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図 3.2-5 UO22+-平面 5 座配位子錯体[UO2L]の logK 予測値 

（L = pdiop, acetdien） 

 

 

図 3.2-6 に平面 5 座配位子の配座異性体の再安定配座異性体と pre-oriented 異性体のエネ

ルギー差（Eorient）を示した。この相互作用により、pre-oriented 異性体が安定化し、小さな

配向エネルギーとなったと考えられる。 

 

 
図 3.2-6 最安定配座および pre-oriented 異性体の構造および Eorientの比較 

 

 

(6) まとめ 

令和元年度に整備した計算環境を用い、各種平面 5 座配位子を有する UO22+錯体の単結晶構造

に基づいて分子構造最適化を行い、計算結果として得られる錯体構造が、実際の単結晶構造の

解析結果を良く再現することを確認した。UO22+と平面 5 座配位子の錯形成相互作用を明らかに

するため、結合次数および原子電荷を解析した結果、pdiop、acetdien の順に相互作用が強く

なることが示唆された。また、エネルギー計算に基づいた解析により、配位子の酸解離定数お

よび UO22+錯体の安定度定数を予測する手法を検討し、高い精度で実験値を再現することに成功

した。更に、UO22+と平面 5 座配位子錯体の安定度定数を予測した結果、配座異性体の安定性の

違いが、安定度定数に影響を及ぼすことが示唆された。  
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3.3 研究推進 

研究代表者の下で各研究項目間ならびにCLADS等との連携を密にして、研究を進めた。また、

研究実施計画を推進するための打合せや会議等を開催した。具体的には、コロナ禍の状況に応

じて連携先である原子力機構の金子政志研究員との研究実施計画に関する打合せ・進捗報告会

を令和 2 年 8 月 7 日にオンラインで行い、研究の進捗状況についての情報交換を行うと共に計

算化学的見地からの配位子分子設計に関する議論を行った。また、第 2 回打合せ・進捗報告会

を令和 3 年 2 月 18 日にオンラインにて行い、研究の更なる進捗状況についての情報交換を行

うと共に、現状の課題抽出や今後の展開について活発に議論した。 

令和2年度はコロナ禍の影響により参加を予定していた国際会議がすべて中止もしくは延期

となり、また国内の学会もすべてオンライン化されたことに基づき、対外的な学会発表は行っ

ていない。代わりにこれまでの成果に基づいて現在論文を執筆中である。成果報告を予定して

いた国際会議（Pacifichem 2020）が 2021 年 12 月に延期されたため、そちらで口頭発表を行

う予定である。 
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4. 結言 

本事業では、海水中におけるウラン支配種であるウラニルイオンが他の金属にはまず見られ

ない平面 5 座配位を好むというユニークな錯体化学的特徴を示すことに基づいて海水ウラン吸

着材の吸着部位となる配位子構造をデザインし、海水ウラン回収技術における既存課題の解決

およびまったく新しい海水ウラン吸着材の開発を行う。その第 1 フェーズとして、本研究ではウ

ラニルイオンに対して特異的配位能を有する平面 5 座開環キレート配位子の開発およびその基

本性能評価を行うことを目的としている。 

まず、平面 5座配位子の開発と基本性能評価において、令和元年度に選定した合成法に基づい

て H2saldien 系平面 5 座配位子を合成したが、これらの化合物配位子は容易に加水分解を受ける

ため本来用いるべき水溶液中で安定でないことが新たに判明した。 

更に、UO22+-平面 5 座配位子錯体に対する計算化学的アプローチでは、令和元年度に整備した

研究環境を用い、ZORA-PBE/SVP(COSMO)法を用いて各種平面 5 座配位子を有する UO22+錯体構造の

分子構造最適化を行った。その結果、実測値を良く再現する計算結果を得るに至り、本計算化学

的アプローチの妥当性を確認した。更に、ZORA-PBE0/TZVP(COSMO)法を用いて各 UO22+錯体におけ

る錯形成相互作用を理論的に評価し、中心 Uと配位原子間の結合性相互作用の強さが pdiop2- < 

acetodien2-の序列になるという結果を得た。また、各 UO22+錯体構造に対するエネルギー計算を

行い、UO22+錯体の安定度定数を理論的に見積もった。その結果、各 UO22+錯体の安定度定数の序列

は UO2(pdiop) < UO2(acetodien)となり、錯形成時の再配向障壁の小ささから高い安定性を与え

得ることが明らかになった。 
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更に、UO22+-平面 5 座配位子錯体に対する計算化学的アプローチでは、令和元年度に整備した

研究環境を用い、ZORA-PBE/SVP(COSMO)法を用いて各種平面 5 座配位子を有する UO22+錯体構造の

分子構造最適化を行った。その結果、実測値を良く再現する計算結果を得るに至り、本計算化学

的アプローチの妥当性を確認した。更に、ZORA-PBE0/TZVP(COSMO)法を用いて各 UO22+錯体におけ

る錯形成相互作用を理論的に評価し、中心 Uと配位原子間の結合性相互作用の強さが pdiop2- < 

acetodien2-の序列になるという結果を得た。また、各 UO22+錯体構造に対するエネルギー計算を

行い、UO22+錯体の安定度定数を理論的に見積もった。その結果、各 UO22+錯体の安定度定数の序列

は UO2(pdiop) < UO2(acetodien)となり、錯形成時の再配向障壁の小ささから高い安定性を与え

得ることが明らかになった。 
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[13] Van Der Waals Radius of the Elements, provided by Mathematica’s ElementData 

function from Wolfram Research,  

https://periodictable.com/Properties/A/VanDerWaalsRadius.an.html (Visited, 26 Feb. 

2021). 
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国際単位系（SI）

1024 ヨ タ Ｙ 10-1 デ シ d
1021 ゼ タ Ｚ 10-2 セ ン チ c
1018 エ ク サ Ｅ 10-3 ミ リ m
1015 ペ タ Ｐ 10-6 マイクロ µ
1012 テ ラ Ｔ 10-9 ナ ノ n
109 ギ ガ Ｇ 10-12 ピ コ p
106 メ ガ Ｍ 10-15 フェムト f
103 キ ロ ｋ 10-18 ア ト a
102 ヘ ク ト ｈ 10-21 ゼ プ ト z
101 デ カ da 10-24 ヨ ク ト y

表５．SI 接頭語

名称 記号 SI 単位による値

分 min 1 min=60 s
時 h 1 h =60 min=3600 s
日 d 1 d=24 h=86 400 s
度 ° 1°=(π/180) rad
分 ’ 1’=(1/60)°=(π/10 800) rad
秒 ” 1”=(1/60)’=(π/648 000) rad

ヘクタール ha 1 ha=1 hm2=104m2

リットル L，l 1 L=1 l=1 dm3=103cm3=10-3m3

トン t 1 t=103 kg

表６．SIに属さないが、SIと併用される単位

名称 記号 SI 単位で表される数値

電 子 ボ ル ト eV 1 eV=1.602 176 53(14)×10-19J
ダ ル ト ン Da 1 Da=1.660 538 86(28)×10-27kg
統一原子質量単位 u 1 u=1 Da
天 文 単 位 ua 1 ua=1.495 978 706 91(6)×1011m

表７．SIに属さないが、SIと併用される単位で、SI単位で
表される数値が実験的に得られるもの

名称 記号 SI 単位で表される数値

キ ュ リ ー Ci 1 Ci=3.7×1010Bq
レ ン ト ゲ ン R 1 R = 2.58×10-4C/kg
ラ ド rad 1 rad=1cGy=10-2Gy
レ ム rem 1 rem=1 cSv=10-2Sv
ガ ン マ γ 1γ=1 nT=10-9T
フ ェ ル ミ 1フェルミ=1 fm=10-15m
メートル系カラット 1 メートル系カラット = 0.2 g = 2×10-4kg
ト ル Torr 1 Torr = (101 325/760) Pa
標 準 大 気 圧 atm 1 atm = 101 325 Pa

1 cal=4.1858J（｢15℃｣カロリー），4.1868J
（｢IT｣カロリー），4.184J （｢熱化学｣カロリー）

ミ ク ロ ン µ  1 µ =1µm=10-6m

表10．SIに属さないその他の単位の例

カ ロ リ ー cal

(a)SI接頭語は固有の名称と記号を持つ組立単位と組み合わせても使用できる。しかし接頭語を付した単位はもはや
　コヒーレントではない。
(b)ラジアンとステラジアンは数字の１に対する単位の特別な名称で、量についての情報をつたえるために使われる。

　実際には、使用する時には記号rad及びsrが用いられるが、習慣として組立単位としての記号である数字の１は明
　示されない。
(c)測光学ではステラジアンという名称と記号srを単位の表し方の中に、そのまま維持している。

(d)ヘルツは周期現象についてのみ、ベクレルは放射性核種の統計的過程についてのみ使用される。

(e)セルシウス度はケルビンの特別な名称で、セルシウス温度を表すために使用される。セルシウス度とケルビンの

　 単位の大きさは同一である。したがって、温度差や温度間隔を表す数値はどちらの単位で表しても同じである。

(f)放射性核種の放射能（activity referred to a radionuclide）は、しばしば誤った用語で”radioactivity”と記される。

(g)単位シーベルト（PV,2002,70,205）についてはCIPM勧告2（CI-2002）を参照。

（a）量濃度（amount concentration）は臨床化学の分野では物質濃度

　　（substance concentration）ともよばれる。
（b）これらは無次元量あるいは次元１をもつ量であるが、そのこと
 　　を表す単位記号である数字の１は通常は表記しない。

名称 記号
SI 基本単位による

表し方

秒ルカスパ度粘 Pa s m-1 kg s-1

力 の モ ー メ ン ト ニュートンメートル N m m2 kg s-2

表 面 張 力 ニュートン毎メートル N/m kg s-2

角 速 度 ラジアン毎秒 rad/s m m-1 s-1=s-1

角 加 速 度 ラジアン毎秒毎秒 rad/s2 m m-1 s-2=s-2

熱 流 密 度 , 放 射 照 度 ワット毎平方メートル W/m2 kg s-3

熱 容 量 , エ ン ト ロ ピ ー ジュール毎ケルビン J/K m2 kg s-2 K-1

比熱容量，比エントロピー ジュール毎キログラム毎ケルビン J/(kg K) m2 s-2 K-1

比 エ ネ ル ギ ー ジュール毎キログラム J/kg m2 s-2

熱 伝 導 率 ワット毎メートル毎ケルビン W/(m K) m kg s-3 K-1

体 積 エ ネ ル ギ ー ジュール毎立方メートル J/m3 m-1 kg s-2

電 界 の 強 さ ボルト毎メートル V/m m kg s-3 A-1

電 荷 密 度 クーロン毎立方メートル C/m3 m-3 s A
表 面 電 荷 クーロン毎平方メートル C/m2 m-2 s A
電 束 密 度 ， 電 気 変 位 クーロン毎平方メートル C/m2 m-2 s A
誘 電 率 ファラド毎メートル F/m m-3 kg-1 s4 A2

透 磁 率 ヘンリー毎メートル H/m m kg s-2 A-2

モ ル エ ネ ル ギ ー ジュール毎モル J/mol m2 kg s-2 mol-1

モルエントロピー, モル熱容量ジュール毎モル毎ケルビン J/(mol K) m2 kg s-2 K-1 mol-1

照射線量（Ｘ線及びγ線） クーロン毎キログラム C/kg kg-1 s A
吸 収 線 量 率 グレイ毎秒 Gy/s m2 s-3

放 射 強 度 ワット毎ステラジアン W/sr m4 m-2 kg s-3=m2 kg s-3

放 射 輝 度 ワット毎平方メートル毎ステラジアン W/(m2 sr) m2 m-2 kg s-3=kg s-3

酵 素 活 性 濃 度 カタール毎立方メートル kat/m3 m-3 s-1 mol

表４．単位の中に固有の名称と記号を含むSI組立単位の例

組立量
SI 組立単位

名称 記号

面 積 平方メートル m2

体 積 立方メートル m3

速 さ ， 速 度 メートル毎秒 m/s
加 速 度 メートル毎秒毎秒 m/s2

波 数 毎メートル m-1

密 度 ， 質 量 密 度 キログラム毎立方メートル kg/m3

面 積 密 度 キログラム毎平方メートル kg/m2

比 体 積 立方メートル毎キログラム m3/kg
電 流 密 度 アンペア毎平方メートル A/m2

磁 界 の 強 さ アンペア毎メートル A/m
量 濃 度 (a) ， 濃 度 モル毎立方メートル mol/m3

質 量 濃 度 キログラム毎立方メートル kg/m3

輝 度 カンデラ毎平方メートル cd/m2

屈 折 率 (b) （数字の）　１ 1
比 透 磁 率 (b) （数字の）　１ 1

組立量
SI 組立単位

表２．基本単位を用いて表されるSI組立単位の例

名称 記号
他のSI単位による

表し方
SI基本単位による

表し方
平 面 角 ラジアン(ｂ) rad 1（ｂ） m/m
立 体 角 ステラジアン(ｂ) sr(c) 1（ｂ） m2/m2

周 波 数 ヘルツ（ｄ） Hz s-1

ントーュニ力 N m kg s-2

圧 力 , 応 力 パスカル Pa N/m2 m-1 kg s-2

エ ネ ル ギ ー , 仕 事 , 熱 量 ジュール J N m m2 kg s-2

仕 事 率 ， 工 率 ， 放 射 束 ワット W J/s m2 kg s-3

電 荷 , 電 気 量 クーロン A sC
電 位 差 （ 電 圧 ） , 起 電 力 ボルト V W/A m2 kg s-3 A-1

静 電 容 量 ファラド F C/V m-2 kg-1 s4 A2

電 気 抵 抗 オーム Ω V/A m2 kg s-3 A-2

コ ン ダ ク タ ン ス ジーメンス S A/V m-2 kg-1 s3 A2

バーエウ束磁 Wb Vs m2 kg s-2 A-1

磁 束 密 度 テスラ T Wb/m2 kg s-2 A-1

イ ン ダ ク タ ン ス ヘンリー H Wb/A m2 kg s-2 A-2

セ ル シ ウ ス 温 度 セルシウス度(ｅ) ℃ K
ンメール束光 lm cd sr(c) cd

スクル度照 lx lm/m2 m-2 cd
放射性核種の放射能（ ｆ ） ベクレル（ｄ） Bq s-1

吸収線量, 比エネルギー分与,
カーマ

グレイ Gy J/kg m2 s-2

線量当量, 周辺線量当量,
方向性線量当量, 個人線量当量

シーベルト（ｇ） Sv J/kg m2 s-2

酸 素 活 性 カタール kat s-1 mol

表３．固有の名称と記号で表されるSI組立単位
SI 組立単位

組立量

名称 記号 SI 単位で表される数値

バ ー ル bar １bar=0.1MPa=100 kPa=105Pa
水銀柱ミリメートル mmHg １mmHg≈133.322Pa
オングストローム Å １Å=0.1nm=100pm=10-10m
海 里 Ｍ １M=1852m
バ ー ン b １b=100fm2=(10-12cm)  =10-28m22

ノ ッ ト kn １kn=(1852/3600)m/s
ネ ー パ Np
ベ ル Ｂ

デ シ ベ ル dB       

表８．SIに属さないが、SIと併用されるその他の単位

SI単位との数値的な関係は、
　　　　対数量の定義に依存。

名称 記号

長 さ メ ー ト ル m
質 量 キログラム kg
時 間 秒 s
電 流 ア ン ペ ア A
熱力学温度 ケ ル ビ ン K
物 質 量 モ ル mol
光 度 カ ン デ ラ cd

基本量
SI 基本単位

表１．SI 基本単位

名称 記号 SI 単位で表される数値

エ ル グ erg 1 erg=10-7 J
ダ イ ン dyn 1 dyn=10-5N
ポ ア ズ P 1 P=1 dyn s cm-2=0.1Pa s
ス ト ー ク ス St 1 St =1cm2 s-1=10-4m2 s-1

ス チ ル ブ sb 1 sb =1cd cm-2=104cd m-2

フ ォ ト ph 1 ph=1cd sr cm-2 =104lx
ガ ル Gal 1 Gal =1cm s-2=10-2ms-2

マ ク ス ウ エ ル Mx 1 Mx = 1G cm2=10-8Wb
ガ ウ ス G 1 G =1Mx cm-2 =10-4T
エルステッド（ ａ ） Oe 1 Oe　  (103/4π)A m-1

表９．固有の名称をもつCGS組立単位

（a）３元系のCGS単位系とSIでは直接比較できないため、等号「　　 」

　　 は対応関係を示すものである。

（第8版，2006年）

乗数 名称 名称記号 記号乗数



国際単位系（SI）

1024 ヨ タ Ｙ 10-1 デ シ d
1021 ゼ タ Ｚ 10-2 セ ン チ c
1018 エ ク サ Ｅ 10-3 ミ リ m
1015 ペ タ Ｐ 10-6 マイクロ µ
1012 テ ラ Ｔ 10-9 ナ ノ n
109 ギ ガ Ｇ 10-12 ピ コ p
106 メ ガ Ｍ 10-15 フェムト f
103 キ ロ ｋ 10-18 ア ト a
102 ヘ ク ト ｈ 10-21 ゼ プ ト z
101 デ カ da 10-24 ヨ ク ト y

表５．SI 接頭語

名称 記号 SI 単位による値

分 min 1 min=60 s
時 h 1 h =60 min=3600 s
日 d 1 d=24 h=86 400 s
度 ° 1°=(π/180) rad
分 ’ 1’=(1/60)°=(π/10 800) rad
秒 ” 1”=(1/60)’=(π/648 000) rad

ヘクタール ha 1 ha=1 hm2=104m2

リットル L，l 1 L=1 l=1 dm3=103cm3=10-3m3

トン t 1 t=103 kg

表６．SIに属さないが、SIと併用される単位

名称 記号 SI 単位で表される数値

電 子 ボ ル ト eV 1 eV=1.602 176 53(14)×10-19J
ダ ル ト ン Da 1 Da=1.660 538 86(28)×10-27kg
統一原子質量単位 u 1 u=1 Da
天 文 単 位 ua 1 ua=1.495 978 706 91(6)×1011m

表７．SIに属さないが、SIと併用される単位で、SI単位で
表される数値が実験的に得られるもの

名称 記号 SI 単位で表される数値

キ ュ リ ー Ci 1 Ci=3.7×1010Bq
レ ン ト ゲ ン R 1 R = 2.58×10-4C/kg
ラ ド rad 1 rad=1cGy=10-2Gy
レ ム rem 1 rem=1 cSv=10-2Sv
ガ ン マ γ 1γ=1 nT=10-9T
フ ェ ル ミ 1フェルミ=1 fm=10-15m
メートル系カラット 1 メートル系カラット = 0.2 g = 2×10-4kg
ト ル Torr 1 Torr = (101 325/760) Pa
標 準 大 気 圧 atm 1 atm = 101 325 Pa

1 cal=4.1858J（｢15℃｣カロリー），4.1868J
（｢IT｣カロリー），4.184J （｢熱化学｣カロリー）

ミ ク ロ ン µ  1 µ =1µm=10-6m

表10．SIに属さないその他の単位の例

カ ロ リ ー cal

(a)SI接頭語は固有の名称と記号を持つ組立単位と組み合わせても使用できる。しかし接頭語を付した単位はもはや
　コヒーレントではない。
(b)ラジアンとステラジアンは数字の１に対する単位の特別な名称で、量についての情報をつたえるために使われる。

　実際には、使用する時には記号rad及びsrが用いられるが、習慣として組立単位としての記号である数字の１は明
　示されない。
(c)測光学ではステラジアンという名称と記号srを単位の表し方の中に、そのまま維持している。

(d)ヘルツは周期現象についてのみ、ベクレルは放射性核種の統計的過程についてのみ使用される。

(e)セルシウス度はケルビンの特別な名称で、セルシウス温度を表すために使用される。セルシウス度とケルビンの

　 単位の大きさは同一である。したがって、温度差や温度間隔を表す数値はどちらの単位で表しても同じである。

(f)放射性核種の放射能（activity referred to a radionuclide）は、しばしば誤った用語で”radioactivity”と記される。

(g)単位シーベルト（PV,2002,70,205）についてはCIPM勧告2（CI-2002）を参照。

（a）量濃度（amount concentration）は臨床化学の分野では物質濃度

　　（substance concentration）ともよばれる。
（b）これらは無次元量あるいは次元１をもつ量であるが、そのこと
 　　を表す単位記号である数字の１は通常は表記しない。

名称 記号
SI 基本単位による

表し方

秒ルカスパ度粘 Pa s m-1 kg s-1

力 の モ ー メ ン ト ニュートンメートル N m m2 kg s-2

表 面 張 力 ニュートン毎メートル N/m kg s-2

角 速 度 ラジアン毎秒 rad/s m m-1 s-1=s-1

角 加 速 度 ラジアン毎秒毎秒 rad/s2 m m-1 s-2=s-2

熱 流 密 度 , 放 射 照 度 ワット毎平方メートル W/m2 kg s-3

熱 容 量 , エ ン ト ロ ピ ー ジュール毎ケルビン J/K m2 kg s-2 K-1

比熱容量，比エントロピー ジュール毎キログラム毎ケルビン J/(kg K) m2 s-2 K-1

比 エ ネ ル ギ ー ジュール毎キログラム J/kg m2 s-2

熱 伝 導 率 ワット毎メートル毎ケルビン W/(m K) m kg s-3 K-1

体 積 エ ネ ル ギ ー ジュール毎立方メートル J/m3 m-1 kg s-2

電 界 の 強 さ ボルト毎メートル V/m m kg s-3 A-1

電 荷 密 度 クーロン毎立方メートル C/m3 m-3 s A
表 面 電 荷 クーロン毎平方メートル C/m2 m-2 s A
電 束 密 度 ， 電 気 変 位 クーロン毎平方メートル C/m2 m-2 s A
誘 電 率 ファラド毎メートル F/m m-3 kg-1 s4 A2

透 磁 率 ヘンリー毎メートル H/m m kg s-2 A-2

モ ル エ ネ ル ギ ー ジュール毎モル J/mol m2 kg s-2 mol-1

モルエントロピー, モル熱容量ジュール毎モル毎ケルビン J/(mol K) m2 kg s-2 K-1 mol-1

照射線量（Ｘ線及びγ線） クーロン毎キログラム C/kg kg-1 s A
吸 収 線 量 率 グレイ毎秒 Gy/s m2 s-3

放 射 強 度 ワット毎ステラジアン W/sr m4 m-2 kg s-3=m2 kg s-3

放 射 輝 度 ワット毎平方メートル毎ステラジアン W/(m2 sr) m2 m-2 kg s-3=kg s-3

酵 素 活 性 濃 度 カタール毎立方メートル kat/m3 m-3 s-1 mol

表４．単位の中に固有の名称と記号を含むSI組立単位の例

組立量
SI 組立単位

名称 記号

面 積 平方メートル m2

体 積 立方メートル m3

速 さ ， 速 度 メートル毎秒 m/s
加 速 度 メートル毎秒毎秒 m/s2

波 数 毎メートル m-1

密 度 ， 質 量 密 度 キログラム毎立方メートル kg/m3

面 積 密 度 キログラム毎平方メートル kg/m2

比 体 積 立方メートル毎キログラム m3/kg
電 流 密 度 アンペア毎平方メートル A/m2

磁 界 の 強 さ アンペア毎メートル A/m
量 濃 度 (a) ， 濃 度 モル毎立方メートル mol/m3

質 量 濃 度 キログラム毎立方メートル kg/m3

輝 度 カンデラ毎平方メートル cd/m2

屈 折 率 (b) （数字の）　１ 1
比 透 磁 率 (b) （数字の）　１ 1

組立量
SI 組立単位

表２．基本単位を用いて表されるSI組立単位の例

名称 記号
他のSI単位による

表し方
SI基本単位による

表し方
平 面 角 ラジアン(ｂ) rad 1（ｂ） m/m
立 体 角 ステラジアン(ｂ) sr(c) 1（ｂ） m2/m2

周 波 数 ヘルツ（ｄ） Hz s-1

ントーュニ力 N m kg s-2

圧 力 , 応 力 パスカル Pa N/m2 m-1 kg s-2

エ ネ ル ギ ー , 仕 事 , 熱 量 ジュール J N m m2 kg s-2

仕 事 率 ， 工 率 ， 放 射 束 ワット W J/s m2 kg s-3

電 荷 , 電 気 量 クーロン A sC
電 位 差 （ 電 圧 ） , 起 電 力 ボルト V W/A m2 kg s-3 A-1

静 電 容 量 ファラド F C/V m-2 kg-1 s4 A2

電 気 抵 抗 オーム Ω V/A m2 kg s-3 A-2

コ ン ダ ク タ ン ス ジーメンス S A/V m-2 kg-1 s3 A2

バーエウ束磁 Wb Vs m2 kg s-2 A-1

磁 束 密 度 テスラ T Wb/m2 kg s-2 A-1

イ ン ダ ク タ ン ス ヘンリー H Wb/A m2 kg s-2 A-2

セ ル シ ウ ス 温 度 セルシウス度(ｅ) ℃ K
ンメール束光 lm cd sr(c) cd

スクル度照 lx lm/m2 m-2 cd
放射性核種の放射能（ ｆ ） ベクレル（ｄ） Bq s-1

吸収線量, 比エネルギー分与,
カーマ

グレイ Gy J/kg m2 s-2

線量当量, 周辺線量当量,
方向性線量当量, 個人線量当量

シーベルト（ｇ） Sv J/kg m2 s-2

酸 素 活 性 カタール kat s-1 mol

表３．固有の名称と記号で表されるSI組立単位
SI 組立単位

組立量

名称 記号 SI 単位で表される数値

バ ー ル bar １bar=0.1MPa=100 kPa=105Pa
水銀柱ミリメートル mmHg １mmHg≈133.322Pa
オングストローム Å １Å=0.1nm=100pm=10-10m
海 里 Ｍ １M=1852m
バ ー ン b １b=100fm2=(10-12cm)  =10-28m22

ノ ッ ト kn １kn=(1852/3600)m/s
ネ ー パ Np
ベ ル Ｂ

デ シ ベ ル dB       

表８．SIに属さないが、SIと併用されるその他の単位

SI単位との数値的な関係は、
　　　　対数量の定義に依存。

名称 記号

長 さ メ ー ト ル m
質 量 キログラム kg
時 間 秒 s
電 流 ア ン ペ ア A
熱力学温度 ケ ル ビ ン K
物 質 量 モ ル mol
光 度 カ ン デ ラ cd

基本量
SI 基本単位

表１．SI 基本単位

名称 記号 SI 単位で表される数値

エ ル グ erg 1 erg=10-7 J
ダ イ ン dyn 1 dyn=10-5N
ポ ア ズ P 1 P=1 dyn s cm-2=0.1Pa s
ス ト ー ク ス St 1 St =1cm2 s-1=10-4m2 s-1

ス チ ル ブ sb 1 sb =1cd cm-2=104cd m-2

フ ォ ト ph 1 ph=1cd sr cm-2 =104lx
ガ ル Gal 1 Gal =1cm s-2=10-2ms-2

マ ク ス ウ エ ル Mx 1 Mx = 1G cm2=10-8Wb
ガ ウ ス G 1 G =1Mx cm-2 =10-4T
エルステッド（ ａ ） Oe 1 Oe　  (103/4π)A m-1

表９．固有の名称をもつCGS組立単位

（a）３元系のCGS単位系とSIでは直接比較できないため、等号「　　 」

　　 は対応関係を示すものである。
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