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１． 本課題の研究の背景、目的、関係するプロジェク

トとの関係 

有機分子由来気相イオン，特に ESI 法で生成す

るプロトン付加もしくはカチオン付加分子と，

MS/MS 法により生成するフラグメントイオン

の構造をモデル化し，モデル構造，推定遷移状態，

フラグメンテーション反応経路・機構と実測質量

スペクトルパターンの比較評価を行う．我々が開

発中の閾値エネルギー分解 IMS/MS/MS 法を用

いて観測可能な気相イオンの衝突断面積見積り

とイオン移動度分析データの関連付けによるモ

デルの検証を組み合わせ，異性体識別を含む有機

化合物の確実な同定を可能とするための方法論

を確立し，メタボロミクス等，有機化合物の微量

迅速同定を必要とする生命科学分野の研究に資

することを目指す．応用分野でしばしば興味の対

象となる中程度の大きさの有機分子（分子量数百

から千程度）の大きさの有機分子を扱うため，ス

ーパーコンピュータの利用による計算の高速化

が必要である． 

２． 今後の計画・展望 

Gaussian 等の計算化学プログラムを用いて候

補構造モデルの最適化を行い，気相単分子解離反

応の経路ならびに遷移状態とMS/MSスペクトル

パターンの関連付けを試みる． 

３． 利用がなかった場合の理由 

本研究においては，第１段階で化合物の構造なら

びにMS/MSスペクトルパターンの解析に基づき

候補となるイオン構造のモデルを複数生成し，そ

れらの構造最適化と推定遷移状態の高次評価に

スーパーコンピュータの利用を予定している．ま

ず，閾値エネルギー分解 IMS/MS/MS 法におい

て非常に興味深い開裂挙動を示す一群の中員環

化合物を対称として，解析ワークフローの確立な

らびに反応経路・機構の解析を目指したが，系の

自由度が比較的高いため，当初想定していたより

かなり多くの候補構造モデルを検討する必要が

あることが判明した．このため，現時点において

はまだスーパーコンピューターを利用しての高

次評価に進むには至っていない．今後，現在実施

中の中員環化合物の解析に並行して，より自由度

の低いモデル系についても解析対象に加えてい

く予定である． 

 

 

 


