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【序】サリドマイド分子については R体-S体の光学異性化経路が研究されている１)。今回は、サ

リドマイド分子の配座変化に着目して、GRRM法２)によりサリドマイドの異性化探索を行った。 

【方法】サリドマイド分子（0価, 1重項）について、lADDF(large-ADD-following)
３)を用いて GRRM

探索を行った。用いたプログラムパッケージは GRRM14
４)で、計算レベルは B3LYP/6-311G とし

た。オプションとして、LADD=4, NoBondRearrangeを設定して探索の効率化を図った。 

【結果と考察】lADDFの結果 EQ0-9の 10個の EQが得られた、サリドマイド骨格を持つのは EQ0

（初期構造）と EQ1のみであった。図 1に EQ0, EQ1とその周りの TSおよび EQの構造とエネル

ギー(EQ0 からの相対値)を示す。EQ0, EQ1 と TS0 のエネルギー差はそれぞれ 23.7 kJ/mol, 15.1 

kJ/mol であり、低いエネルギー障壁を持つので相互変換は容易に起こると考えられる。また、サ

リドマイド骨格である EQ0, EQ1から他の骨格に至る TS2, 3, 4はエネルギーが高く変換は起こり

にくいと考えられる。サリドマイド骨格の EQ0, EQ1からつながる EQ3, EQ4, EQ6において、非共

役 6 員環の配列は変化している一方フタルイミド骨格は保たれており、サリドマイドのフタルイ

ミド骨格は安定な骨格であることがわかった。 
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図 1：サリドマイドの GRRM探索によって得られた、サリドマイド骨格をもつ EQ0および EQ1

とそれらの EQにつながる TS, EQの構造とエネルギー。 
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