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革新的シミュレーションと酵素触媒エコリアクションの
融合によるものづくりの変革

◆リパーゼという環境にやさしい生体分子を利用して、私達の

日常生活になじみの深い、医薬、香料、食品、殺虫剤などの

化学物質をつくっています

◆量子化学計算を用いる分子化学計算シミュレーションに

よって製品や合成技術の高度化を図っています

◆ニーズの多様化や産業のグローバル化に対応するため、

シミュレーション技術を活用しています

連絡先 直島好伸研究室 TEL  086-256-9639  E-mail  naoshima@sp.ous.ac.jp

甲南化工(株) TEL  072-674-0612  E-mail konan_ch@tcn.zaq.ne.jp

http://www.konankako.co.jp 担当 木村崇知・亀澤 誠
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《酵素触媒によるエコリアクション》《革新的分子計算シミュレーション》

ものづくりを革新するシミュレーションの世界－３

◆新奇光学活性アズレンアルコールを環境調和型触媒であるリパーゼを用いて、

高い鏡像体純度で合成した― 分子化学計算によるリパーゼ触媒反応の予測

◆無溶媒やイオン性液体中でのリパーゼ触媒反応に成功した― 合成法の改良や変革

◆様々な置換基を有するトリフルオロアズレンアルコールを高い鏡像体純度で合成した

― 分子化学計算による分子設計やリパーゼ触媒反応の予測

CF3

OH

CF3

OH

OH

CF3
MTBE

solventless

[bmim]BF4

[bmim]PF6

CF3 CF3

OCOEt OH

+

CALA

100% ee 100% ee

OH

CF3

Cl

OH

CF3

Br

OH

CF3

S

OH

CF3

S

E > 300 E > 300 E = 142 E > 300

E : リパーゼの
選択性の指標

ee : 鏡像体過剰率
鏡像体の光学純度


