
  
     

 
 

触媒で分子をチューンアップ 
～炭化水素の結合を組み換えて付加価値を高める不斉触媒～ 
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２．発表のポイント：  
◆安価で入手容易な炭化水素（注 1）のもつ結合（注 2）を組み換えて、付加価値の高いキラ

ル有機分子（注 3）へと一工程で変換する不斉触媒（注 4）を開発した。 
◆触媒が化学反応を進行させる様子を、計算科学（注 5）によって明らかにした。 
◆豊富に存在する炭化水素を、医薬品や農薬などの健康で文明的な社会を支える有機分子へと

効率的に変換する化学技術への展開が期待できる。 
 
３．発表概要： 
日本学術振興会科学研究費助成事業の新学術領域研究「ハイブリッド触媒」において、東京

大学大学院薬学系研究科の金井 求 教授と奈良先端科学技術大学院大学研究推進機構研究推進

部門の畑中 美穂 特任准教授らのグループは、安価で入手容易な炭化水素の結合を組み換えて、

医薬品や農薬といった付加価値の高い分子の合成に有用な分子へと一工程で変換する不斉触媒

を開発しました。 
炭素原子と水素原子のみから構成される炭化水素は、燃料としても使われる安価で入手容易

な有機分子です。炭化水素には触媒への目印や反応の起点となる酸素原子や窒素原子がないた

め、化学反応性に乏しく、反応したとしても制御が困難です。実際、炭化水素を原料として医

薬品や農薬などの複雑な構造をもつ有機分子を選択的につくる触媒は、これまで非常に限られ

ていました。 

本研究グループは、炭化水素の炭素－水素結合を切断して、同じ分子のなかの元とは別の位

置に炭素－水素結合を選択的に移動する触媒を開発しました。炭化水素の結合を組み換える本

触媒を用いることで、医薬や農薬といった付加価値の高い分子を合成するために有用なアレン

（注 6）とよばれる分子を高い選択性で合成することができました。さらに、この触媒がどの

ように化学反応を進めているのかを計算科学を用いて解明しました。 
本研究成果は、安価で豊富な炭素資源を価値の高い分子へと効率的にアップグレードする化

学プロセスへの応用が期待されます。 
本研究成果は、2019 年 1 月 10 日午前 11 時（米国東部時間）に「Chem」のオンライン速報

版で公開されました。 
 
本成果は、以下の事業・研究領域・研究課題によって得られました。 
日本学術振興会科学研究費助成事業・新学術領域研究 
研究プロジェクト：「分子合成オンデマンドを実現するハイブリッド触媒系の創製（略称：

ハイブリッド触媒）」 



領域代表者：金井 求（東京大学 大学院薬学系研究科 教授） 
研究期間：2017 年 7 月～2023 年 3 月 

上記研究課題では、独立した機能を持つ複数の触媒の働きを重奏的に活かしたハイブリッド

触媒系を創製し、実現すれば大きなインパクトを持つものの従来は不可能であった、極めて効

率の高い有機合成反応を開発することを目指します。 
 
４．発表内容：  
＜研究の背景と経緯＞ 
炭素原子と水素原子のみから構成される炭化水素は、地球上に豊富に存在し、比較的単純な

構造をもつ入手容易な有機分子です。一方で、医薬品や農薬のように、私たちの日々の健康で

文明的な生活を支える有機分子の多くは、炭素や水素以外にも酸素や窒素をはじめとするさま

ざまな原子が立体的に組み上がってできています。安価で入手容易な炭化水素から付加価値の

高い医薬品や農薬のような有機分子を効率的に合成する方法の開発は、今日の有機化学の一つ

の大きな目標です。炭化水素には触媒への目印や反応の起点となる酸素原子や窒素原子がない

ため、反応性に乏しく、反応したとしてもその位置や結合の向きを制御するのが困難です。実

際、炭化水素を原料として目的の有機分子を選択的につくる触媒は、これまで非常に限られて

いました。 

本研究グループは、触媒が炭化水素の炭素－水素結合を切断して、同じ分子のなかで元とは

別の位置に炭素－水素結合を選択的に移動することができれば、原子を足したり引いたりせず

とも、結合を組み換えるだけで付加価値の高い分子へとアップグレードできるものと考え、研

究に着手しました（図 1）。 
 

＜研究の内容＞ 
 本研究グループは、反応性の乏しい炭化水素を反応させるために、炭素－炭素多重結合（注

7）を目印として認識する銅触媒に着目しました。そして、狙い通りの位置と向きに炭素－水

素結合を選択的に移動させるために、適切な配位子（注 8）の設計を行いました（図 2）。そ

の結果、原料の炭素－水素結合（図 1、原料である炭化水素の剣で切られている C－H 結合）

を切断して、狙った位置と向きに炭素－水素結合を移動させ（図 1、正解！と書いた矢印の経

路）、アレンとよばれる有用なキラル有機分子を高い選択性で合成することができました。配

位子の設計を間違えると、原料の炭化水素の炭素－水素結合は間違った位置に移動し、目的と

しない分子へと変換されてしまいました（図 1、間違いと書いた矢印の経路）。狙った通りの

位置に水素原子を運ぶためには、銅の周りの空いた空間を広すぎず、狭すぎず、適切な大きさ

に保つことがポイントであることが、計算科学を用いた解析から明らかとなりました（図 2）。
本研究成果は、実験科学と計算科学がうまく融合することにより達成されました。 
 
＜今後の展開＞ 
今回開発した触媒により、入手容易な炭化水素の結合を組み換えて、医薬品や農薬などの付

加価値の高い有機分子の原料を効率的に合成することができるようになりました。本研究は、

炭化水素の結合の組み換えによる分子のアップグレードという概念と狙った反応をおこなうた

めの触媒の設計指針を提示している点で、意義深いと考えています。このような触媒は、従来

は燃料としてしか使われなかった炭素資源の用途を拡大します。人類の健康で文明的な社会を

支える有用な有機分子の入手を容易とするだけでなく、その合成プロセスの環境負荷を低減す

るのにも役立ちます。 
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７．用語解説：  
 
（注 1）炭化水素 
炭素原子と水素原子だけからなる有機分子のこと。石油や天然ガスの主成分で、豊富に存在し、

安価で安定であるなどの特徴がある。 
 
（注 2）結合 
2 つの原子の間の相互作用の一種で、原子が結合することで分子となる。化学結合と同義。 

 
（注 3）キラル有機分子 
それ自身の鏡像に重ね合わせることができない有機分子のこと。アミノ酸や糖など我々の体を

構成する分子や、多くの医薬品や農薬はキラル有機分子である。 
 
（注 4）不斉触媒 
特定の化学反応を進行させやすくする分子のことを触媒とよぶが、中でもキラル有機分子を合

成する化学反応を促進する触媒のこと。 
 
（注 5）計算科学 
原子の性質や結合の様式をもとに、コンピュータを用いて理論的に分子の形や性質、化学反応

が進行する機構などを研究する科学のこと。一方で、実際の実験をもとにおこなう研究を実験

科学という。 
 
（注 6）アレン 
少なくとも 3 個の炭素原子が連続して結合しており、中央の炭素原子は隣接する両側の 2 個の

炭素原子と二重結合でつながっている分子のこと。その結合の様式によって、アレンはキラル

有機分子となりうる。さまざまな反応を起こしうるので、医薬品や農薬といった分子を合成す

るための原料として有用である。 
 
（注 7）炭素－炭素多重結合 
1 個の炭素原子は 4 本の結合をつくることができるが、2 個の炭素原子の間に 2 本あるいは 3
本の結合をつくる場合がある。2 個の炭素原子の間に 2 本の結合をつくる場合に炭素－炭素二

重結合（C=C）、3 本の結合をつくる場合に炭素－炭素三重結合（C≡C）とよぶ。炭素－炭素

二重結合と炭素－炭素三重結合を総称して、炭素－炭素多重結合とよぶ。 
 
（注 8）配位子 
金属原子と結合をつくり、その性質を変化させる分子のこと。 
 
 



８．添付資料：  
 

 
 
図 1 開発した反応の概念図 
入手容易な炭化水素の C=C や C≡C といった多重結合を目印に、触媒が特定の炭素－水素結合（C
－H）を切断し、切り取った水素原子（H）を分子の正しい位置の炭素原子に運ぶことで、医薬品

や農薬の合成に有用なキラル有機分子であるアレンが高い効率で合成できた。一方で触媒の設計が

うまくいかずに、触媒が切り取った水素原子を間違った位置の炭素原子に運んでしまうと、目的と

しない分子ができてしまった。 
 
 
 

 
 

図 2  触媒が水素原子を運んでいる様子を計算科学によってシミュレーションした図 
今回設計した触媒は、配位子が作る空間の狭さを利用し、間違った場所に H が運ばれるのを防ぐ役

割を果たしている。 
 


