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Molecular models used in chemical education do not always show the real molecular 

structures. In X-ray crystallographic analysis, that is the best way to know the molecular 
structure directly, it cannot be measured unless it is a crystal. In recent years, a crystal sponge 
method has been developed that enables X-ray crystallographic analysis even non-crystalline 
using porous coordination networks. Therefore, we developed ICT-based teaching materials 
for understanding of molecular structures based on the data of X-ray crystallographic analysis 
of porous coordination networks 1-5 including organic molecules that is liquid at room 
temperature, and practiced them in classes for undergraduate students. 
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化学教育において使用される分子模型やモデルは、必ずしも本来の分子構造を示し

ているとは限らない。分子構造を直接知るには X 線結晶構造解析が最適だが、結晶

でないと測定できない。近年細孔性錯体を用いて、結晶でなくても X 線結晶構造解

析を可能とする結晶スポンジ法 1)が開発された。そこで、常温で液体の有機分子を取

り込んだ細孔性錯体 1-52)の X 線結晶構造解析のデータを基に分子構造 ICT 教材を開

発し 3),4)、大学での授業で実践した。 

 
図 細孔性錯体 1-5に取り込まれた芳香族化合物の分子構造（熱振動楕円体、確率

50％）。上が低温（-172〜-143 ℃）、下が室温（23 ℃付近）で測定したもの。点線
は水素結合を示す。 a) N,N-ジメチルアニリン b) ニトロベンゼン c) ベンゾニ
トリル d) サリチル酸メチル e) エチニルベンゼン 
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