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研究分野：化学 
科研費の分科・細目：基礎科学・物理化学 
キーワード：アミノ酸，コンフォマー，超音速分子線，二重共鳴レーザー分光，赤外スペクト

ル，水和，量子化学計算 
 
１．研究計画の概要 
本研究は、アミノ酸に代用される生体関連分
子や機能性分子の光化学や他の分子との相
互作用におけるコンフォメーション特異性
や分子認識機構を分子レベルで解明する。ま
た、生体関連分子をはじめとした不揮発性分
子の新規質量分析装置の開発を行う。具体的
な研究テーマして以下の３つを挙げる。 
(1)アミノ酸のコンフォメーションの決定や 

コンフォマー特異的な光化学や水和過程
の解明。 

(2)機能性分子の分子包接における分子認識 
機構の解明。 

(3)不揮発性分子の新規質量分析装置の開発。 
 
２．研究の進捗状況 
 研究概要の具体的テーマ(1)については、L-
フェニルアラニン (L-Phe)、L-チロシン
(L-Tyr)について、超音速分子線と種々のレー
ザー分光と量子化学計算を行い、コンフォメ
ーションの決定に成功した。また、この研究
を進める上で重要な高温パルスノズルの開
発も行った。その結果、L-Pheにおいて分子
内水素結合をもつコンフォマーが他のもの
と比べ著しく S1 電子励起状態の寿命が短い
ことが明らかになった。一方 L-Tyrではその
ような違いが見られず、この違いは S1励起状
態のエネルギーと隣接する nπ*状態のエネル
ギーの上下関係が異なるためであると結論
した。水和過程の研究では、分子内水素結合
しないオープンコンフォマーが選択的に水
和あれることを見いだした。 
 テーマ(2)では、機能性分子の１つであるク

ラウンエーテルやカリックスアレン包接化
合物の超音速ジェットレーザー分光実験に
着手した。クラウンエーテルでは、コンフォ
メーションの決定を行うとともに、クラウン
エーテル水分子をゲスト分子して取り込む
様子を分子レベルで明らかにした。カリック
スアレンでは、希ガスクラスターを分子内
cavityに取り込む過程やその機構について明
らかにしつつある状況である。 
 テーマ(3)については、生体分子をはじめと
する不揮発性分子の質量分析装置として、レ
ーザー蒸発と真空紫外光イオン化法を組み
合わせた、新規質量分析装置「レーザー蒸発
真空紫外光イオン化質量分析装置 (Laser 
Desorption−Vacuum UV Photoionization  
−Mass Spectrometry)」を立ち上げた。この
分析装置により、これまでできなかった中性
の生体関連分子の質量分析が可能となる。現
在、比較的小さなアミノ酸のレーザー蒸発と
真空紫外光イオン化法の組み合わせに成功
しており、今後さらに大きな分子へ展開する
予定である。 
 
３．現在までの達成度 
②おおむね順調に進展している。 

（理由）当初挙げていた研究テーマをすべ
て順調に進めることができている。また、
それぞれのテーマが、将来大きく発展する
ことが期待できる。 
 

４．今後の研究の推進方策 
 アミノ酸については水和過程、特に双性イ
オンの生成メカニズムの解明について研究
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を行う。また、研究全体を通して、分子量の
大きな機能性分子や生体関連分子の超音速
分子線実験には、試料を分解させずに気化さ
せることが重要な鍵となるため、現在の高温
パルスノズルに加え、レーザー蒸発パルスノ
ズルの開発を進める。また研究テーマ(3)は、
「不揮発性分子の新規質量分析装置の開発」
は今後重要な研究テーマとなることが予想
され、レーザー蒸発パルスノズルの開発と並
行して、集中的に進める。 
 
５. 代表的な研究成果 
（研究代表者、研究分担者及び連携研究者に
は下線） 
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