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高速液体クロマトグラフィー（HPLC）用新規合成高分子

キラル固定相の開発に関する研究

研究代表者工学部大石勉

研究の目的

　我々人間は光学活性物質（タンパク質、核酸、多糖

etc．）の集合体であり、光学異性体に対する識別能力を

有する。かつて睡眠薬として使用されたサリドマイ

ドは多くの奇形児が生まれるという悲劇をもたらし

ている。医薬などをラセミ体として使用することは

時として非常に危険である。しかし、現在市販され

ている医薬品のうち約25％はキラル化合物であるが、

そのうちの約半数はラセミ体である。これらについ

ては鏡像体間の薬理活性、体内における動態の相違

はあまり明らかではない。従って、今後両鏡像体の

取得と生体における動態を調べるための微量分析技

術の確立が不可欠である。高速液体クロマトグラフ

ィー（HPLC）による光学分割は、適応範囲が広く、分

取、分析の両方に利用できるので極めて有力な方法

である。本研究では、新たな材料としてこのHPLC用

新規高分子キラル固定相の開発を目指す。

研究計画・方法

　実験手順：D萩規光学活性モノマーの合成、2）重

合および得られたポリマーの旋光性、3）HPLC用キラ

ル固定相の調製および光学分割評価

研究成果

　アミノ酸を原料として4種の光学活性モノマー
（RMOC）を新規に合成した（Fig．1）。　RMOCのラジカル

重合により得られたポリマーは、ウレタン部位（一NH－

COO一）に起因する水素結合を有していることが確認さ

れた。シリカゲルとポリ（RMOC）から2種のキラル固

定相（type　1，　Iype　II）を調製した（Fig，2）。これらのキラ
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ル固定相をカラム管（内径：0，2cm、長さ：15cm）に最

大圧力200kg〆。酊2で充填し、　HPLCにより種々のラセ

ミ体に対する光学分割能を検討した。結果、マンデ

ル酸やケトプロフェン、ヒスチジン、アスパラギン

酸等に対して光学分割能を示した。尚、作成したカ

ラムの実用化のためにはカラムの耐久性や効率等に

ついてさらなる検討が必要である。また、今後他の

光学活性なアルコールやアミンを用いた新たなキラ

ル固定相の調製も期待される。
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材料設計のコンピュータ・シミュレーション
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研究の目的

　コンピュータ・シミュレーションによって，固体材

料の構造と性質を研究し，材料設計のための知見を

得ることが目的である．

　本年度は，（1）金属ナノコンタクトの機械的性質，

（2）固体の破壊による原子放出，についてシミュレー

ション研究を行った．

研究成果

（1）金属ナノコンタクトの機械的性質

　金（Au）ナノコンタクトの引張変形のモンテカルロ・

シミュレーションを行った．Au原子間の相互作用を

Morseポテンシャルで表し，温度300　Kのもとで，引

張変形に伴う熱平衡原子配置の変化を求めた．

　表1は，太さの異なる3種類のナノコンタクトの

ヤング率と降伏応力のシミュレーション結果を実験

値と比較している．ナノコンタクトのヤング率はバ

ルクと同程度であるが，降伏応力はナノコンタクト

の方がバルクより数十倍大きい．これは，転位をも

たないナノコンタクトの特性である．

（2）固体の破壊による原子放出

　固体材料の破壊による原子放出現象のメカニズム

を探るため，2次元モデル粒子系の破壊のシミュレ

ーションを行った．特に，破壊による粒子放出量と

亀裂速度の関係について調べた．

　図1は，破壊初期の亀裂速度と放出粒子数の関係

を示している．亀裂速度がしきい値を超えると，放

出粒子数が急増し，破壊の様相が亀裂進展から粒子

放出へと変わる．

産業技術への貢献

　将来に実現が期待されるナノデバイスの技術開発

への基礎データを提供する．また，固体材料の切削

過程の評価技術，効率的破壊法の技術開発につなが

る基礎研究である．

表1　ヤング率と降伏応力

ナノコンタクト バルク
Sim． 実験 実験

細 中 太

ヤング率（GPa） 43 85 99 40－100 フ9

降伏応力
iGPa）

12 16 18 2－8 0．2
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