
金表面上の剛直性チオール自己組織化膜を用い

たアミノ酸の結晶化制御 

           ―分子モデリングの一研究 

 

 
核形成剤の使用により，物質の溶液から結晶化を活性化障壁を

低下させて促進することが出来ます。 

 

これらの添加剤は結晶化過程を制御するために，結晶種に類似

する部分と化学的または構造的に溶質分子と異なる部分を持つよ

うに，設計することもできます。このような「デザイナー」核形成剤を

用いて，結晶面の成長速度を変えたり多形の成長を制御したりす

ることができます。 
 

Langmuir誌 1によると，イリノイ工科大学（米国、シカゴ）およびポリ

テクニック大学（米国、ブルックリン）の研究者グループは，不均一

核形成剤として金上のチオール自己組織化単分子膜（SAM）を使

用し，界面の分子間相互作用がL-アラニンおよびDL-バラニン結

晶の核形成と成長に与える影響について研究しました。またさらに，

α-グリシンの結晶形態における剛直性チオールのＳＡＭおよび混

合SAMの影響を調べました。 
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文献，データ ベース，または

結晶構造決定による 

結晶構造の把握 

格子エネルギの最小化と

計算 

BFDHおよび付着エネルギ

ーによる形態の計算 

形態学上最も重要な劈開

面の特定 

結晶面を単分子膜の表面

上に結合 

分子のエネルギー 
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自己組織化単分子膜の 

分子動力学と分子力学の

シミュレーション 

結合エネルギー 

図１ 方法論と手順の全容 



この研究者グループは，粉末X線回折と界面角測定により，固体-

溶液の界面ではアミノ酸がさまざまな結晶形態で核を形成すること

を見いだし，単分子膜の組成構造が結晶化に強く影響することを

示唆しています。 
 

これら3種類のアミノ酸の結晶化における機能化SAMの影響およ

び関連するプロセスについての深い理解を得る事を目的に，単分

子膜表面と特定の結晶面の間における相互作用を調べるための

分子モデリングの研究を行いました。各アミノ酸の形態は，アクセ

ルリスのMorphologyモジュールを使用して予測されました。成長の

遅い面が形態学的に最も重要であると言うことから，これらの面を

結合エネルギーの計算対象として選択しましたが，この計算は分

子最小化と分子動力学のシミュレーションによってさまざまなSAM

上のこうした主要な面を結合することにより行いました。（方法論と

手順の全体像については，図 1を参照してください。） 

 

シミュレーションによって得られた，SAMと特定のアミノ酸結晶面

の結合エネルギーは，アミノ酸の核形成面の観察結果と非常に

良く一致し，この結果から結晶表面が単分子膜とどのように相互

作用するか，および，どの面が優先的に核形成するかという点に

ついて洞察を得ることができました（図 2 を参照してください）。さ

らに，有機，無機結晶の不均一核形成と成長のナノテンプレート

としての自己組織化単分子膜をスクリーニングする時のツールと

して，結合エネルギが効果的であることをこの表面の計算が明ら

かにしました。 
 

Allan Myerson 博士は「思い通りの特性を持つ分子結晶を設計す

る能力には，大変興味があります。成功は，結晶化過程を方向付

ける重要な分子認識事象の特定と理解にかかっています。我々は

分子モデリングによってこのことを研究することができ，さらに，核

形成の促進および結晶成長の制御が可能となるさまざまなモチー

フの超分子テンプレートを合理的に設計することができるので

す。」と語っています。 
 

この研究は，結合エネルギ計算が，有機結晶と無機結晶の核形

成と成長に対する有力なテンプレートとして，自己組織化単分子膜

を選別する有効な手段になり得ることを示唆しています。 
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図 2 結合エネルギ計算の典型例。
4'-methyl-4-mercaptobiphenyl表面へのα-
グリシン{101}面の結合面および拡大面を示
す。 

Control of the Crystallization of Amino Acids Using Self-Assembled

Monolayers of Rigid Thiols on Gold  - a Molecular Modeling Study 
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