
 
CDスペクトルで決定されていた Verticillolの絶対配置がＸ線解析で逆と
なった事実は CDスペクトルの信頼性を失わせる結果をもたらしたか  

 
（分析化学）○通 元夫 

 

 Verticillol (1)の絶対配置は，Karlsson1らにより，天然物のノルジエポキシドケトン 2に対

する CDスペクトルの解析から決定されていた[(θ)292 nm +5240)．しかしながら，Coates2

らは最近，天然物の p-ヨードベンゾエート 3のＸ線解析の結果から，これまでのものと逆
の絶対配置であると報告した．これにより，これまで報告されてきたいくつかの天然物 3

の絶対配置の変更を余儀なくされた． 

 Coates2の論文中では，原報 1が何故誤った

結論を導いたかについては，「不明」としつ

つも，立体配座の問題と CDにおけるエポキ

シド酸素の n→π*への影響の可能性を指摘

している． 

 本ポスター発表では，verticillol (1)あるい
はノルケトン 2 そのものの立体配座を
CONFLEXによる計算で解析することにより，この疑問を解明しようとした結果を示す． 

 そうでなければ，一般に６員環に対する CD スペクトルでさえ，信頼性を欠くこととな

り，天然物化学者が安心して応用できなくなる懸念があるからである． 

 結論は，化合物の立体配座を確実にすることである．本例のように大環状で配座を推定

することが難しい場合は要注意であり，フロントオクタントの可能性を指摘したい． 
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