
2．研究成果

（19）光学活性アミノ酸錯体の分子軌道計算

研究目的

　アミノ酸には立体化学の異なる2つの光学異性体

（D体およびL体：鏡像体）が存在する。この光学異

性体において分子を構成する元素の種類や数は同じ

であるが、その立体配置が異なる。したがって、光

学異性体は物理的性質（溶解度など）においては同

じであるが、化学的には異なる働きをすることがあ

る。最も顕著な　例はアミノ酸の生体内での働きで

ある。ほとんどの生物体内においてはし体のみが有

用であり、たとえば、私たちの舌はL一グルタミン

酸をうまみ成分として感じるが、D一体には苦味し

か感じない。したがって食品や医薬品など、生体関

連物質としてアミノ酸を用いる場合、L体だけが必

要となる。また、L体のアミノ酸であっても、発酵

などの生物活動によりD体が生成してくる場合もあ

る。このため、効率のよい分離法、そしてその分析

法が必要となるが、連続的で効率のよい方法はない

のが現状である。我々は、これらの問題を解決する

ために、立体選択制を持つアミノ酸を電導性ポリマ

ー内に組み込み、センサーや分離剤としての応用を

考えてきた。

　したがって、ここで利用するアミノ酸一心錯体の

立体化学を分子論的にモデル化できれば、さらに高

効率な分離分析法の開発が可能になると思われる。

研究成果

　アミノ酸は重金属（たとえば銅）と錯化合物を形

成するので、これをアミノ酸の立体化学認識および

その分離に利用することができる。光学異性体の選

択的分離・分析を行う上で、この錯体の構造を知る

　研究代表者工学部長岡面

ことは非常に重要である。Fig．1に用いたキラル（光

学活性）選択因子と銅イオンおよび目的アミノ酸か

らなる3元錯体のモデルを示す。キラル選択因子の

構造はPM3法で決定した。この結果よりこの錯体

はL一体のアミノ酸で生成しやすく、D一体では立

体障害のため生成しにくいことが分かった。

　これらの結果に基づき、アミノ酸の光学異性体の

分離を実際に行った。各種キラル選択因子を電導性

ポリマーの中に組み込みこのポリマーを分離カラム

やコロイドとして用いた。また、このような原理に

基づくアミノ酸の認識は分離法として利用できるだ

けでなく、センサーとして応用可能であるので、そ

の点に関しても検討を行った。いずれの場合におい

ても、この3元錯体はアミノ酸の光学異性の認識お

よび分離に効率よく利用できることが分かった。

産業技術への貢献

　目的で述べたようにアミノ酸の立体認識は生物化

学、食品工業において重要である。また、さらに複

雑な化合物の認識に対して、分子軌道法などの量子

化学的手法はシステムの最適化を最小限の実験コス

トで達成するために、今後ますます重要になってく

るものと思われる。
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Fig．　1　A　model　for　the　interaction
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