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研究成果の概要（和文）：エレクトロスプレー・冷却イオントラップ分光装置を開発し、分子認識に関わるタン
パク質の部分配列と種々のリガンドとの相互作用を分子レベルで明らかにした。また、それら柔らかい分子の構
造に対する水和効果を、水分子の個数や配向を厳密に規定できる水和クラスターを用いて、分子レベルで解明し
た。さらに、生体分子のアルカリ金属イオン錯体のコンフォメーションを異性体選別赤外分光により解明し、
種々のアルカリ金属イオンに対して特異的なコンフォメーションを取ること明らかにした。以上の成果を通じ
て、生体分子の相互作用中心のみを切り出した系に対する精密な分光研究、すなわち、ボトムアップ・アプロー
チの有用性が示された。

研究成果の概要（英文）：Electrospray cryogenic ion trap spectrometer was developed, and applied to 
complexes of partial sequence of receptor proteins and several ligands to reveal their interactions 
at molecular level. In addition, hydration effects on their structures were clarified by using  
hydrated clusters in which number of water molecules and their orientation can be rigorously 
determined. Furthermore, Structures of alkali metal ion complexes of biomolecules were investigated 
by using isomer-selected infrared spectroscopy, and conformational specificity depending on the 
alkali metal ions was revealed. Through these results, we successfully demonstrated that precise 
spectroscopic studies on the interaction centers cut out from biomolecules, i.e., "bottom-up 
approach" is useful.

研究分野： 物理化学、分子分光学

キーワード： 分子分光　レーザー分光　原子・分子物理　分子クラスター　低温イオン　分子認識　コンフォメーシ
ョン
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様 式

１．研究開始当初の背景
多様な構造の間を変化する柔らかな分子系
を理解する第一歩は、取り得る安定構造を一
旦全て明らかにする事である。しかし、従来
の実験手法では柔らかな分子系が具体的に
どのような構造まで変化しているのか明瞭
な解析が困難である。たとえば溶液中のタン
パク質の構造は
常温の溶液では揺らいでいる構造の平均値
が与えられるに過ぎない。高圧下など特殊な
条件で最安定以外の構造を検出する試みは
行われているが一般的ではなく、柔らかな分
子系の多様な構造の探索は主として理論に
依存している。
が求められている。
申請代表者はナノマテリアルを支援物質と

する独自のレーザー蒸発法によりアドレナ
リンなど従来気化困難だった神経伝達物質
の気相分光に成功し、
により個々のコンフォマー（ポテンシャル極
小点の構造）を分離した紫外・赤外スペクト
ルの測定に成功した。これにより安定構造の
数や個々の構造を特定できた。すなわち、超
音速ジェット法は常温で揺らいでいる柔ら
かな分子を瞬間的に冷却して取り得る多様
な構造にトラップするのに有効である事を
見いだし、柔らかな
厳密に対応できるポリペプチドに適用して
構造多様性と転移ダイナミクスを分光学的
に解明できると着想した。
 
２．研究の目的
ペプチドの様な柔らかい分子の溶液中での
構造は溶媒和に強く依存している。例えば、
タンパク質の変性はその最たるもので、周り
の環境に応じて安定な構造が変化する。近年
の分子動力学計算技術の発展により、溶媒和
の構造が溶質分子の構造にどのように影響
を及ぼしているかを分子レベルで議論でき
るようになってきた。その一方、実験的には
例えば
ける構造の揺らぎを議論できる様になって
きたものの、分子レベルで溶媒分子がどのよ
うに作用しているかを議論するのは
ある。まずは、柔らかい分子の構造が溶媒和
した場合と全く溶媒が存在していない場合
（真空中に取り出した場合）でどのように相
違するのかを明確にすることが、その根本的
解明への第一歩となるであろう。さらに全く
溶媒が存在しない状態から、溶媒分子を徐々
に付着させることで、溶媒効果に対するボト
ムアップ的なアプローチも可能である。本研
究は、真空中に取り出したペプチドに代表さ
れる柔らかい分子とその溶媒和クラスター
に対して、種々のレーザー分光法を適用し、
静的な構造や、溶媒和構造の変化に伴う溶質
分子のコンフォメーション変換の
クスを明らかにし、柔らかい分子の構造に対
する溶媒効果を分子レベルで解明する。
 

式 Ｃ－１９、Ｆ－１９

１．研究開始当初の背景
多様な構造の間を変化する柔らかな分子系
を理解する第一歩は、取り得る安定構造を一
旦全て明らかにする事である。しかし、従来
の実験手法では柔らかな分子系が具体的に
どのような構造まで変化しているのか明瞭
な解析が困難である。たとえば溶液中のタン
パク質の構造は NMR
常温の溶液では揺らいでいる構造の平均値
が与えられるに過ぎない。高圧下など特殊な
条件で最安定以外の構造を検出する試みは
行われているが一般的ではなく、柔らかな分
子系の多様な構造の探索は主として理論に
依存している。多様な構造の実験による探索
が求められている。
申請代表者はナノマテリアルを支援物質と

する独自のレーザー蒸発法によりアドレナ
リンなど従来気化困難だった神経伝達物質
の気相分光に成功し、
により個々のコンフォマー（ポテンシャル極
小点の構造）を分離した紫外・赤外スペクト
ルの測定に成功した。これにより安定構造の
数や個々の構造を特定できた。すなわち、超
音速ジェット法は常温で揺らいでいる柔ら
かな分子を瞬間的に冷却して取り得る多様
な構造にトラップするのに有効である事を
見いだし、柔らかな
厳密に対応できるポリペプチドに適用して
構造多様性と転移ダイナミクスを分光学的
に解明できると着想した。

２．研究の目的 
ペプチドの様な柔らかい分子の溶液中での
構造は溶媒和に強く依存している。例えば、
タンパク質の変性はその最たるもので、周り
の環境に応じて安定な構造が変化する。近年
の分子動力学計算技術の発展により、溶媒和
の構造が溶質分子の構造にどのように影響
を及ぼしているかを分子レベルで議論でき
るようになってきた。その一方、実験的には
例えば NMR 分光法などにより、溶液中にお
ける構造の揺らぎを議論できる様になって
きたものの、分子レベルで溶媒分子がどのよ
うに作用しているかを議論するのは
ある。まずは、柔らかい分子の構造が溶媒和
した場合と全く溶媒が存在していない場合
（真空中に取り出した場合）でどのように相
違するのかを明確にすることが、その根本的
解明への第一歩となるであろう。さらに全く
溶媒が存在しない状態から、溶媒分子を徐々
に付着させることで、溶媒効果に対するボト
ムアップ的なアプローチも可能である。本研
究は、真空中に取り出したペプチドに代表さ
れる柔らかい分子とその溶媒和クラスター
に対して、種々のレーザー分光法を適用し、
静的な構造や、溶媒和構造の変化に伴う溶質
分子のコンフォメーション変換の
クスを明らかにし、柔らかい分子の構造に対
する溶媒効果を分子レベルで解明する。

Ｃ－１９、Ｆ－１９

１．研究開始当初の背景 
多様な構造の間を変化する柔らかな分子系
を理解する第一歩は、取り得る安定構造を一
旦全て明らかにする事である。しかし、従来
の実験手法では柔らかな分子系が具体的に
どのような構造まで変化しているのか明瞭
な解析が困難である。たとえば溶液中のタン

NMR で研究されているが、
常温の溶液では揺らいでいる構造の平均値
が与えられるに過ぎない。高圧下など特殊な
条件で最安定以外の構造を検出する試みは
行われているが一般的ではなく、柔らかな分
子系の多様な構造の探索は主として理論に

多様な構造の実験による探索
が求められている。 
申請代表者はナノマテリアルを支援物質と

する独自のレーザー蒸発法によりアドレナ
リンなど従来気化困難だった神経伝達物質
の気相分光に成功し、Hole-Burning
により個々のコンフォマー（ポテンシャル極
小点の構造）を分離した紫外・赤外スペクト
ルの測定に成功した。これにより安定構造の
数や個々の構造を特定できた。すなわち、超
音速ジェット法は常温で揺らいでいる柔ら
かな分子を瞬間的に冷却して取り得る多様
な構造にトラップするのに有効である事を
見いだし、柔らかな共役超分子や、理論と
厳密に対応できるポリペプチドに適用して
構造多様性と転移ダイナミクスを分光学的
に解明できると着想した。 

 
ペプチドの様な柔らかい分子の溶液中での
構造は溶媒和に強く依存している。例えば、
タンパク質の変性はその最たるもので、周り
の環境に応じて安定な構造が変化する。近年
の分子動力学計算技術の発展により、溶媒和
の構造が溶質分子の構造にどのように影響
を及ぼしているかを分子レベルで議論でき
るようになってきた。その一方、実験的には

分光法などにより、溶液中にお
ける構造の揺らぎを議論できる様になって
きたものの、分子レベルで溶媒分子がどのよ
うに作用しているかを議論するのは
ある。まずは、柔らかい分子の構造が溶媒和
した場合と全く溶媒が存在していない場合
（真空中に取り出した場合）でどのように相
違するのかを明確にすることが、その根本的
解明への第一歩となるであろう。さらに全く
溶媒が存在しない状態から、溶媒分子を徐々
に付着させることで、溶媒効果に対するボト
ムアップ的なアプローチも可能である。本研
究は、真空中に取り出したペプチドに代表さ
れる柔らかい分子とその溶媒和クラスター
に対して、種々のレーザー分光法を適用し、
静的な構造や、溶媒和構造の変化に伴う溶質
分子のコンフォメーション変換の
クスを明らかにし、柔らかい分子の構造に対
する溶媒効果を分子レベルで解明する。

Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９

多様な構造の間を変化する柔らかな分子系
を理解する第一歩は、取り得る安定構造を一
旦全て明らかにする事である。しかし、従来
の実験手法では柔らかな分子系が具体的に
どのような構造まで変化しているのか明瞭
な解析が困難である。たとえば溶液中のタン

で研究されているが、
常温の溶液では揺らいでいる構造の平均値
が与えられるに過ぎない。高圧下など特殊な
条件で最安定以外の構造を検出する試みは
行われているが一般的ではなく、柔らかな分
子系の多様な構造の探索は主として理論に

多様な構造の実験による探索

申請代表者はナノマテリアルを支援物質と
する独自のレーザー蒸発法によりアドレナ
リンなど従来気化困難だった神経伝達物質

Burning 分光法
により個々のコンフォマー（ポテンシャル極
小点の構造）を分離した紫外・赤外スペクト
ルの測定に成功した。これにより安定構造の
数や個々の構造を特定できた。すなわち、超
音速ジェット法は常温で揺らいでいる柔ら
かな分子を瞬間的に冷却して取り得る多様
な構造にトラップするのに有効である事を

共役超分子や、理論と
厳密に対応できるポリペプチドに適用して
構造多様性と転移ダイナミクスを分光学的

ペプチドの様な柔らかい分子の溶液中での
構造は溶媒和に強く依存している。例えば、
タンパク質の変性はその最たるもので、周り
の環境に応じて安定な構造が変化する。近年
の分子動力学計算技術の発展により、溶媒和
の構造が溶質分子の構造にどのように影響
を及ぼしているかを分子レベルで議論でき
るようになってきた。その一方、実験的には

分光法などにより、溶液中にお
ける構造の揺らぎを議論できる様になって
きたものの、分子レベルで溶媒分子がどのよ
うに作用しているかを議論するのは困難で
ある。まずは、柔らかい分子の構造が溶媒和
した場合と全く溶媒が存在していない場合
（真空中に取り出した場合）でどのように相
違するのかを明確にすることが、その根本的
解明への第一歩となるであろう。さらに全く
溶媒が存在しない状態から、溶媒分子を徐々
に付着させることで、溶媒効果に対するボト
ムアップ的なアプローチも可能である。本研
究は、真空中に取り出したペプチドに代表さ
れる柔らかい分子とその溶媒和クラスター
に対して、種々のレーザー分光法を適用し、
静的な構造や、溶媒和構造の変化に伴う溶質
分子のコンフォメーション変換のダイナミ
クスを明らかにし、柔らかい分子の構造に対
する溶媒効果を分子レベルで解明する。 

、Ｚ－１９、ＣＫ－１９

多様な構造の間を変化する柔らかな分子系
を理解する第一歩は、取り得る安定構造を一
旦全て明らかにする事である。しかし、従来
の実験手法では柔らかな分子系が具体的に
どのような構造まで変化しているのか明瞭
な解析が困難である。たとえば溶液中のタン

で研究されているが、
常温の溶液では揺らいでいる構造の平均値
が与えられるに過ぎない。高圧下など特殊な
条件で最安定以外の構造を検出する試みは
行われているが一般的ではなく、柔らかな分
子系の多様な構造の探索は主として理論に

多様な構造の実験による探索

申請代表者はナノマテリアルを支援物質と
する独自のレーザー蒸発法によりアドレナ
リンなど従来気化困難だった神経伝達物質

分光法
により個々のコンフォマー（ポテンシャル極
小点の構造）を分離した紫外・赤外スペクト
ルの測定に成功した。これにより安定構造の
数や個々の構造を特定できた。すなわち、超
音速ジェット法は常温で揺らいでいる柔ら
かな分子を瞬間的に冷却して取り得る多様
な構造にトラップするのに有効である事を

共役超分子や、理論と
厳密に対応できるポリペプチドに適用して
構造多様性と転移ダイナミクスを分光学的

ペプチドの様な柔らかい分子の溶液中での
構造は溶媒和に強く依存している。例えば、
タンパク質の変性はその最たるもので、周り
の環境に応じて安定な構造が変化する。近年
の分子動力学計算技術の発展により、溶媒和
の構造が溶質分子の構造にどのように影響
を及ぼしているかを分子レベルで議論でき
るようになってきた。その一方、実験的には

分光法などにより、溶液中にお
ける構造の揺らぎを議論できる様になって
きたものの、分子レベルで溶媒分子がどのよ

困難で
ある。まずは、柔らかい分子の構造が溶媒和
した場合と全く溶媒が存在していない場合
（真空中に取り出した場合）でどのように相
違するのかを明確にすることが、その根本的
解明への第一歩となるであろう。さらに全く
溶媒が存在しない状態から、溶媒分子を徐々
に付着させることで、溶媒効果に対するボト
ムアップ的なアプローチも可能である。本研
究は、真空中に取り出したペプチドに代表さ
れる柔らかい分子とその溶媒和クラスター
に対して、種々のレーザー分光法を適用し、
静的な構造や、溶媒和構造の変化に伴う溶質

ダイナミ
クスを明らかにし、柔らかい分子の構造に対

 

３．研
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を瞬間的に冷却して種々のコンフォメーシ
ョンを凍結する
ーザー
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多様な構造を精密決定する。さらに、特定の
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用し、溶液との比較も含め水和による構造変
化を明らかにする。これらは理論計算
精密に適用
論に対する
結果は解析班
柔らかな系の本質を解明する。

 
４．研究成果
(1)
プ分光装置の開発
エレクトロスプレーで生成したイオンを真
空中に導入し、冷却イオントラップに導いて
極低温イオンをトラップし、こ
レーザーを導入して生成するフラグメント
を検出する装置を開発した
トラップには、コンフォマー選別分光が可能
な
の冷却効率が低く
ていた。我々はその原因がイオントラップ電
極の材料にあると考察し、熱伝導率の高い銅

図１
らぎを凍結し、取り得る多様な構造（ポテンシ
ャル極小点）に構造を固定する。

図２
ラップ分光装置

、ＣＫ－１９（共通）

３．研究の方法
本研究ではポリペプチドや
）が作り出す柔らかな分子系

系分子集合体など）
ザー脱離超音速
プレー冷却イオン
を瞬間的に冷却して種々のコンフォメーシ
ョンを凍結する
ーザー分光法を適用して単一コンフォマー
の紫外・赤外スペクトル
多様な構造を精密決定する。さらに、特定の
数の水分子を水素結合させて同
用し、溶液との比較も含め水和による構造変
化を明らかにする。これらは理論計算
精密に適用できる真空中
論に対するベンチマークで
結果は解析班（
柔らかな系の本質を解明する。

４．研究成果 
(1) エレクトロスプレー・冷却イオントラッ
プ分光装置の開発
エレクトロスプレーで生成したイオンを真
空中に導入し、冷却イオントラップに導いて
極低温イオンをトラップし、こ
レーザーを導入して生成するフラグメント
を検出する装置を開発した
トラップには、コンフォマー選別分光が可能
な 3D-四重極型を用いたが、従来からイオン
の冷却効率が低く
ていた。我々はその原因がイオントラップ電
極の材料にあると考察し、熱伝導率の高い銅

１ 超音速ジェットは柔らかな分子系の揺
らぎを凍結し、取り得る多様な構造（ポテンシ
ャル極小点）に構造を固定する。

２ エレクトロスプレー・冷却イオント
ラップ分光装置

（共通） 
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で製作する事で冷却効率が飛躍的に高くな
ると予想した。実際に製作して試したところ、
イオンの温度
成功し、我々の考察が正しい事が実証された。
 
(2) 水和クラスター生成のための温度可変
イオントラップの開発
エレクトロスプレー
真空中に取り出す方法であり、最適化された
装置では、溶媒分子を完全に取り去ったイオ
ンを効率よく生成できる。一方で、水和イオ
ンを研究する場合には、エレクトロスプレー
の最適な条件を崩す必要があり、イオン生成
効率の低下が避けられない。そこで、最適な
エレクトロスプレーを用いて
した完全に脱溶媒和した
真空中で水和させる方法を開発することと
した。具体的には、脱溶媒和したイオン
度可変イオントラップに
気を含む
を生成する装置を開発し、既存装置に設置し
た（図３）
程度が最適であることを見出し、導入するガ
ス量を調節することでクラスターのサイズ
分布を容易に制御できることが分かった。ま
た、この方法で重水を付加させると、重水素
置換せずに水和水だけが重水という状況を
作り出すことができた。この様なクラスター
で赤外スペクトルを測定すると、溶媒分子と
水和水の振動バンドを完全に分離して観測
できるため、スペクトル解析が極めて容易に
なった
 
(3) プロトン付加ノルアドレナリンの水和
によるコンフォメーション変換の解明
完成した装置のデモンストレーションのた
めに、プロトン付加ノルアドレナリンのコン
フォメーションの解析と水和によってコン
フォメーションがどの様に変化するかを調
べた。
まず水和していないプロトン付加ノルアド
レナリンに対し
光法を適用し、異性体選別した
ルを測定した。その結果、５種類のコンフォ
メーションの異なる異性体（コンフォマー）
が共存していることが分かった。さらに、そ
れぞれのコンフォマーの構造を決定するた
めに
た IR
との比較から、各コンフォマーの構造が決定
され、アミン鎖の構造は

図３
ナリンの５つのコンフォマー

で製作する事で冷却効率が飛躍的に高くな
ると予想した。実際に製作して試したところ、
イオンの温度を 13

し、我々の考察が正しい事が実証された。

水和クラスター生成のための温度可変
イオントラップの開発
エレクトロスプレー
真空中に取り出す方法であり、最適化された
装置では、溶媒分子を完全に取り去ったイオ
ンを効率よく生成できる。一方で、水和イオ
ンを研究する場合には、エレクトロスプレー
の最適な条件を崩す必要があり、イオン生成
効率の低下が避けられない。そこで、最適な
エレクトロスプレーを用いて

完全に脱溶媒和した
空中で水和させる方法を開発することと

した。具体的には、脱溶媒和したイオン
度可変イオントラップに
気を含む He ガスを導入して水和クラスター
を生成する装置を開発し、既存装置に設置し

（図３）。水和クラスター生成には
程度が最適であることを見出し、導入するガ
ス量を調節することでクラスターのサイズ
分布を容易に制御できることが分かった。ま
た、この方法で重水を付加させると、重水素
置換せずに水和水だけが重水という状況を
作り出すことができた。この様なクラスター
で赤外スペクトルを測定すると、溶媒分子と
水和水の振動バンドを完全に分離して観測
できるため、スペクトル解析が極めて容易に
った。 

プロトン付加ノルアドレナリンの水和
によるコンフォメーション変換の解明
完成した装置のデモンストレーションのた
めに、プロトン付加ノルアドレナリンのコン
フォメーションの解析と水和によってコン
フォメーションがどの様に変化するかを調
べた。 
まず水和していないプロトン付加ノルアド
レナリンに対し UV
光法を適用し、異性体選別した
ルを測定した。その結果、５種類のコンフォ
メーションの異なる異性体（コンフォマー）
が共存していることが分かった。さらに、そ
れぞれのコンフォマーの構造を決定するた
めに IR-UV dip 分光法を用いて異性体選別し

IR スペクトル
との比較から、各コンフォマーの構造が決定
され、アミン鎖の構造は

３ 観測されたプロトン付加ノルアドレ
ナリンの５つのコンフォマー

で製作する事で冷却効率が飛躍的に高くな
ると予想した。実際に製作して試したところ、

13 K まで低下
し、我々の考察が正しい事が実証された。

水和クラスター生成のための温度可変
イオントラップの開発 
エレクトロスプレーは溶液中からイオンを
真空中に取り出す方法であり、最適化された
装置では、溶媒分子を完全に取り去ったイオ
ンを効率よく生成できる。一方で、水和イオ
ンを研究する場合には、エレクトロスプレー
の最適な条件を崩す必要があり、イオン生成
効率の低下が避けられない。そこで、最適な
エレクトロスプレーを用いて

完全に脱溶媒和した生体分子イオン
空中で水和させる方法を開発することと

した。具体的には、脱溶媒和したイオン
度可変イオントラップに捕捉し、ここに水蒸

ガスを導入して水和クラスター
を生成する装置を開発し、既存装置に設置し

。水和クラスター生成には
程度が最適であることを見出し、導入するガ
ス量を調節することでクラスターのサイズ
分布を容易に制御できることが分かった。ま
た、この方法で重水を付加させると、重水素
置換せずに水和水だけが重水という状況を
作り出すことができた。この様なクラスター
で赤外スペクトルを測定すると、溶媒分子と
水和水の振動バンドを完全に分離して観測
できるため、スペクトル解析が極めて容易に

プロトン付加ノルアドレナリンの水和
によるコンフォメーション変換の解明
完成した装置のデモンストレーションのた
めに、プロトン付加ノルアドレナリンのコン
フォメーションの解析と水和によってコン
フォメーションがどの様に変化するかを調

まず水和していないプロトン付加ノルアド
UV-UV Hole-Burning (HB) 

光法を適用し、異性体選別した
ルを測定した。その結果、５種類のコンフォ
メーションの異なる異性体（コンフォマー）
が共存していることが分かった。さらに、そ
れぞれのコンフォマーの構造を決定するた

分光法を用いて異性体選別し
スペクトルを測定した。

との比較から、各コンフォマーの構造が決定
され、アミン鎖の構造は

観測されたプロトン付加ノルアドレ
ナリンの５つのコンフォマー

で製作する事で冷却効率が飛躍的に高くな
ると予想した。実際に製作して試したところ、

まで低下させることに
し、我々の考察が正しい事が実証された。

水和クラスター生成のための温度可変

は溶液中からイオンを
真空中に取り出す方法であり、最適化された
装置では、溶媒分子を完全に取り去ったイオ
ンを効率よく生成できる。一方で、水和イオ
ンを研究する場合には、エレクトロスプレー
の最適な条件を崩す必要があり、イオン生成
効率の低下が避けられない。そこで、最適な
エレクトロスプレーを用いて真空中に導入

生体分子イオン
空中で水和させる方法を開発することと

した。具体的には、脱溶媒和したイオンを温
捕捉し、ここに水蒸

ガスを導入して水和クラスター
を生成する装置を開発し、既存装置に設置し

。水和クラスター生成には 190 K
程度が最適であることを見出し、導入するガ
ス量を調節することでクラスターのサイズ
分布を容易に制御できることが分かった。ま
た、この方法で重水を付加させると、重水素
置換せずに水和水だけが重水という状況を
作り出すことができた。この様なクラスター
で赤外スペクトルを測定すると、溶媒分子と
水和水の振動バンドを完全に分離して観測
できるため、スペクトル解析が極めて容易に

プロトン付加ノルアドレナリンの水和
によるコンフォメーション変換の解明 
完成した装置のデモンストレーションのた
めに、プロトン付加ノルアドレナリンのコン
フォメーションの解析と水和によってコン
フォメーションがどの様に変化するかを調

まず水和していないプロトン付加ノルアド
Burning (HB) 

光法を適用し、異性体選別した UV スペクト
ルを測定した。その結果、５種類のコンフォ
メーションの異なる異性体（コンフォマー）
が共存していることが分かった。さらに、そ
れぞれのコンフォマーの構造を決定するた

分光法を用いて異性体選別し
を測定した。量子化学計算

との比較から、各コンフォマーの構造が決定
され、アミン鎖の構造は folded 構造と

観測されたプロトン付加ノルアドレ
ナリンの５つのコンフォマー 

で製作する事で冷却効率が飛躍的に高くな
ると予想した。実際に製作して試したところ、

させることに
し、我々の考察が正しい事が実証された。 

水和クラスター生成のための温度可変

は溶液中からイオンを
真空中に取り出す方法であり、最適化された
装置では、溶媒分子を完全に取り去ったイオ
ンを効率よく生成できる。一方で、水和イオ
ンを研究する場合には、エレクトロスプレー
の最適な条件を崩す必要があり、イオン生成
効率の低下が避けられない。そこで、最適な

真空中に導入
生体分子イオンを、

空中で水和させる方法を開発することと
を温

捕捉し、ここに水蒸
ガスを導入して水和クラスター

を生成する装置を開発し、既存装置に設置し
190 K

程度が最適であることを見出し、導入するガ
ス量を調節することでクラスターのサイズ
分布を容易に制御できることが分かった。ま
た、この方法で重水を付加させると、重水素
置換せずに水和水だけが重水という状況を
作り出すことができた。この様なクラスター
で赤外スペクトルを測定すると、溶媒分子と
水和水の振動バンドを完全に分離して観測
できるため、スペクトル解析が極めて容易に

プロトン付加ノルアドレナリンの水和

完成した装置のデモンストレーションのた
めに、プロトン付加ノルアドレナリンのコン
フォメーションの解析と水和によってコン
フォメーションがどの様に変化するかを調

まず水和していないプロトン付加ノルアド
Burning (HB) 分

スペクト
ルを測定した。その結果、５種類のコンフォ
メーションの異なる異性体（コンフォマー）
が共存していることが分かった。さらに、そ
れぞれのコンフォマーの構造を決定するた

分光法を用いて異性体選別し
量子化学計算

との比較から、各コンフォマーの構造が決定
構造と

extended
OH
類、後者では２種類存在していることが明ら
かとなった（図
次にプロトン付加ノルアドレナリンに水分
子を段階的に付加し、コンフォメーションが
どの様に変化していくかを追跡した。図
プロトン付加ノルアドレナリン水和クラス
ターのサイズごとの
水和していないプロトン付加ノルアドレナ
リンでは
ッションが観測されるが、
子が付加したクラスターでも同様のプログ
レッションが観測された。一方、水分子が３
個付加したクラスターでは、その様なプログ
レッションが消失し、水和していないプロト
ン付加ノルアドレナリン
観測されたシャープなバンドが高エネルギ
ー側にシフトして観測された。水分子が４個
付加するとさらに高エネルギー側にシフト
した。プロトン付加ノルアドレナリンの解析
から、低エネルギー側に観測されるプログレ
ッションは
かっており、従って、
ー側のプログレッションの消失は
造の消失を示唆している。つまり、水分子が
２個から３個に増えるところで、プロトン付
加ノルアドレナリンのコンフォメーション
が大きく変わったことが示唆された。
さらに水分子を増やしていく（
逆に低エネルギー側にシフトした。このよう
なシフトは
ノール
水分子は電荷を持ったプロトン付加アミノ
基に優先的に付加していくと考えられるが、
n=5
が飽和し、フェノール
ネルが開いたものと考えられる。
 
(4) 

子認識能とその構造
エレクトロスプレー・冷却イオントラップ
装置を用いて、
合部位部分ペプチド 

観測されたプロトン付加ノルアドレ

図４
クラスターの
n は水分子の個数。

extended 構造の２種類が存在し、カテコール
OH 基の配向が異なる異性体が前者では３種
類、後者では２種類存在していることが明ら
かとなった（図
次にプロトン付加ノルアドレナリンに水分
子を段階的に付加し、コンフォメーションが
どの様に変化していくかを追跡した。図
プロトン付加ノルアドレナリン水和クラス
ターのサイズごとの
水和していないプロトン付加ノルアドレナ
リンでは 34000 cm
ッションが観測されるが、
子が付加したクラスターでも同様のプログ
レッションが観測された。一方、水分子が３
個付加したクラスターでは、その様なプログ
レッションが消失し、水和していないプロト
ン付加ノルアドレナリン
観測されたシャープなバンドが高エネルギ
ー側にシフトして観測された。水分子が４個
付加するとさらに高エネルギー側にシフト
した。プロトン付加ノルアドレナリンの解析
から、低エネルギー側に観測されるプログレ
ッションは folded
かっており、従って、
ー側のプログレッションの消失は
造の消失を示唆している。つまり、水分子が
２個から３個に増えるところで、プロトン付
加ノルアドレナリンのコンフォメーション
が大きく変わったことが示唆された。
さらに水分子を増やしていく（
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