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乱れを含んだペラルゴン酸カ リウム塩の基準振動計算

(自 宅)○石岡 努

(序)生 体膜の構成物質であるとトリグリセライ ドやそのモデル物質で

ある脂肪酸メチルエステルではヘッドグループの構造の乱れによリアル

キル鎖部分の赤外スペク トルに変化が生じることがある。
1'2本研究で

は奇数員金属石鹸であるペラルゴン酸カリウム塩 CH3(CH2)7C00Kを取

り上げヘッドグループの構造の乱れが及ぼす赤外スペクトル変化につい

て検討を行った。

(計算)計算は古典的な GF行列法を用いた。C00基の力の定数は我々が

パルミチン酸カリウム塩について求めたものを、CαH2基、残 りのアルキ

ル基もパルミチン酸カリウム塩について用いたものをそのまま使用した。

3また、C00基の回転異性体につては力の定数は全 トランスと同一とし

た。
4

(結果と考察)ペラルゴン酸カリウム塩は室温から 450℃の間に4つの相

転移点を持つ。室温の相 Iで分子鎖は全 トランス構造をとる。昇温に伴

い相 Hでアルキル鎖の部分融解、相 IIIで液体状のコンホメーションに

移る。C00基に関連するモー ド、C00面外変角、C00横揺れ、C00はさみ、

C00対称伸縮のブロー ド化が相 Hよ り生じる。
5本研究では C00基のこ



れらのモー ドの温度変化を全 トランス分子で C00基をCα 一C00軸周 りに

10° ずつ回転させたモデル、Cα―
=耶 がゴーシユで C00機を Cα ―C00軸

周 りに 10°ずつ回転させたモデルにつき、基準振動解析を行い、実測赤外

スペク トルとの比較検討を行つた。その結果 C00対称伸縮以外は概ね 1

0cm~1以上、最大 50cm~1程 度の振動数シフ トが認められたが C00

対称伸縮のみ振動数シフ トは生じなかった。このモー ドは C00基の回転

で遷移双極子モーメン トが変化 しない。また振動数が高波数にあり他の

モー ドとのカップリングも小さいので別の説明が必要である。
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