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生体中に存在する糖鎖の中でも、たんぱく質を修飾している糖鎖は微量
しか含まれていないことが多く、その構造決定は難しい。しかしなが
ら、このような糖鎖は生体中において重要な役割をはたしており、その
構造を決定出来るようになることが望まれている。他の構造決定手法に
比べ、質量分析を用いた解析法は高い感度をもつことから、微量しか存
在しない糖鎖の解析にむいている手法である。なかでも、衝突誘起解離
を用いると、もとの構造を反映して 分子の壊れかたが異なることか
ら、糖鎖の構造決定に利用できると考えられる。実際、このことを確認
する実験がおこなわれ、糖鎖の異なるアノマーに対して、異なる解離パ
ターンが得られることが確認された[1]。したがって、質量分析を用い
た衝突誘起解離による実験手法は、今後、糖鎖解析において非常に重要
な方法になると考えられる。こうした実験に対応した理論的な理解も必
要になってくる。
　我々は、これらの実験の中でも図1に示したようなFuc-α(1-2')-Gal-
β(1'-1)Oct  (α-precursor) と Fuc-β(1-2')-Gal-β(1'-1)Oct  (β-
precursor) のパターンの違いに焦点をあて、四重極イオントラップ質
量分析装置の中での衝突誘起解離において起きる現象について理論的に
解析した。



　実験では衝突誘起解離の際に α-precursor と β-precursor において２
つの特徴的な違いが見られた。(1)α-precursor のほうが β-precursor
に比べ、壊れるために必要なエネルギーが小さく、(2)β-precursorにし
かあらわれない生成物が存在している。
　本発表では、遷移状態に焦点を当てながら、こうした違いを量子化学
計算を使った解析により説明していく。

参考文献
[1]  S. Daikoku, T. Ako, R. Kato, I. Ohtsuka, and O. Kanie, J. Am. Soc. Mass. 
Spectrom. 18 (2007) 1873.

図 1: α-precursor と β-precursor の構造


