
理学部森研究室では、物理化学の原理にもとづ
き、有機分子や生体分子の構造と性質、反応の理論
解析を行っております。
Ⅰ．生体内、環境中の分子の機能と反応に関する研究
１．生体分子と金属との相互作用に関する研究、金

属イオンの生体内での役割の解明，医学，薬学
につながる今後の金属選択的配位子の設計を
も志向しています。

２．プロスタグランジン類など生理活性物質の生体
内での反応機構に関する研究

ヘム酵素であるシトクロムP450による生理活性物
質の生合成反応機構は、農学的、薬学的に重要であ
るにもかかわらず不明な点が多い、当研究室では，
これらの未知な反応機構の解明を行っています。

Ⅱ．欲しい有機化合物だけをつくる反応のメカニズム
★ひずみのある環状有機化合物の開環反応による

選択性
★金属触媒による有機化合物の環生成反応機構
★光学活性有機（金属）反応の解明と設計

これらの反応機構の詳細な解明により、今後の合
成反応の設計に役立てることが期待されます。
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血小板凝集作用
血管収縮誘発作用

シトクロムP450モデル鉄錯体のトロンボキサン生合成と鍵段階である
一電子移動に関する軌道相互作用をあらわした図

この図は、ノーベル化学賞を受賞された野依教授らが開発したRh-
BINAP錯体による不斉水素化反応の遷移状態構造を示しています．精密
なQM/MM計算で行ったものです．
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反応機構の解明によって、選択的な触媒の設計、新薬の設計に利用できます。

本研究は、化学反応のメカニズムをコンピュータを用いて解明するものです。
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◆キーワード
量子化学計算、タンパク質の構造予測

◆産業界の相談に対応できる分野
分子設計、反応設計

生体分子や有機分子の反応機構に関する理論的研究


