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【研究の背景・目的】 

数万から数 10 万の分子量を誇る酵素は、精巧な鍵
穴を有し、穏やかな反応条件下、基質特異的かつ立
体特異的に反応を促進させることができる。一方、
数百の分子量サイズで人工設計された合成容易な単
一分子触媒は、基質一般性に優れるものの選択性で
は酵素に及ばない。本研究課題では、酸塩基複合化
学の概念を用い、予め分子設計した小分子の酸と塩
基から自己組織化によって in situ で数千の分子量
サイズの超分子構造を組み上げ、従来の単一分子触
媒と同程度の合成労力で、酵素に匹敵あるいは凌駕
する高次選択能を有するナノサイズの触媒（数 nm 〜 
10 nm）の創製を目指す。言い換えれば、酵素や単一
分子触媒で達成困難な高次選択的反応を制御するた
めの鍵穴と触媒活性点を有するテーラーメイド型超
分子触媒の開発を研究目的とする。 
 

【研究の方法】 

酸塩基複合化学を基盤に、非共有結合性相互作用
（水素結合、ハロゲン結合、イオン結合、n–カチオ
ン、π–カチオン、π–π、疎水性、親水性、フルオ
ラス性等）、共鳴効果、誘起効果、動的平衡を活か
したナノサイズの超分子触媒を設計し、従来法で
は実現困難な高難度な選択性と高い触媒活性を発
現する高機能触媒を開発する（図 1）。高機能発現
には触媒活性中心近傍のナノ空間制御が最重要課
題となる。以下、具体的な研究計画を示す。 

 

図１ 酸塩基複合化学を基盤とする触媒設計 
(1) 酸複合型塩基触媒を用いる高次選択的ポリエ
ン環化反応の開発 

(2) 塩基複合型酸触媒を用いる高次選択的環化
付加反応の開発 
(3) イオン対型酸化触媒を用いる高次選択的脱
水素カップリング反応の開発 
 

【期待される成果と意義】 

酵素のような高度な選択能の発現には、配座柔
軟性に富んだ精密触媒の設計が必要不可欠であ
る。触媒の鍵穴は基質を選択的に取り込み、反応
遷移状態を活性化し、生成物を吐き出す必要があ
る。そのような動的変化（誘導適合）に鍵穴は対
応する必要があり、ある程度の配座柔軟性と非共
有結合性の微弱な相互作用によって鍵穴の動的
変化を制御しなくてはならない。本研究を通して
酵素を凌駕するテーラーメイド触媒の設計法を
開拓し、医薬・有機材料の新規開発・製造プロセ
スの革新に繋げたい。 
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