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一般にヘテロ環化合物は，医薬品等として使用されるものが多いため，単一の鏡像異性体のみを選択

的に取得することが要求される．本研究課題では，単一の鏡像異性体のみを選択的に取得する手法のう

ち，「優先晶出法による光学分割法」に着目した． 
優先晶出法とは，異種の鏡像異性体の混合溶液から結晶化する際に，同種の鏡像異性体同士が互いに

結びついて集合する性質（自然分晶）を利用した光学分割法である．ところが，自然分晶する物質は，

今のところごく少数しか見出されていない．それに加えて，自然分晶可能な物質を探索・設計するため

の手段が，未だに系統的に確立されていないという問題点がある． 
本研究課題では，種々のヘテロ環化合物について，ケンブリッジ結晶学データベース解析や単結晶 X

線構造解析等により，同種の鏡像異性体間に働く分子間相互作用の特徴を明らかにすることで，「自然分

晶の要因を解明する」ことを目指した．さらにこれらの知見に基づき，自然分晶可能なヘテロ環化合物

を「規則的・効率的に探索する」ための方法論の確立や，「新規に設計・合成する」ことを目指した． 
本研究期間では，種々のヘテロ環化合物について，ケンブリッジ結晶学データベース解析や，単結晶

X 線構造解析等により，同種の鏡像異性体間に働く分子間相互作用について詳細な検討を行った．そこ

で得られた知見に基づいて，分子内に種々の官能基を導入したヘテロ環化合物を合成した． 
しかし，これらの合成したヘテロ環化合物の中から，自然分晶可能なものを見出すには，本研究期間

内では，いまだ至っていない． 
なお，この研究の過程で，結晶多形性を有するヘテロ環化合物や，水溶液中で容易に二量化を引き起

こすヘテロ環化合物を見出すことができた．これらの成果については，今後，学会発表や学術論文への

投稿を行う予定である． 
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