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本記事は , 文部科学省ナノテクノロジープラットフォーム事業 秀でた利用 6 大成果について紹介するものです .
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指定薬物 3,4- ジクロロメチルフェニデートの合成と分析
科学警察研究所　辻川 健治，岩田 祐子，井上 博之
分子科学研究所　井上 三佳，東林 修平

１．概要

　自然科学研究機構 分子科学研究所の井上 三佳特任研
究員，東林 修平助教，科学警察研究所の辻川 健治主任
研究官，岩田 祐子室長，井上 博之部付主任研究官の研究
チームは，危険ドラッグ 3,4- ジクロロメチルフェニデー
ト（DCMP）の標準品をジアステレオ選択的に合成する
とともに，その分析結果から，これまで報告されていた
分析結果の誤りを指摘し，2015 年 4 月 16 日に Forensic 
Science International 誌電子版に報告しました．この結果
は，危険ドラッグの主要な系統の一つとなりつつあるさ
まざまなメチルフェニデート類似化合物の正確な検出に
注意を喚起するものであり，検出精度の向上が期待でき
る結果です．

２．研究の背景

　危険ドラッグ 3,4- ジクロロメチルフェニデート（DCMP）
は，中枢興奮薬メチルフェニデート類似化合物であり，
分子内に不斉炭素注 1）を 2 個有するため，ジアステレオマー
と呼ばれる立体構造の異なる 2 種類の分子（図１）注 2）が
存在します．DCMP は国内外で危険ドラッグとして流通

が確認されており，我が国では医薬品，医療機器等の品質，
有効性及び安全性の確保等に関する法律により，いずれの
ジアステレオマーとも指定薬物として規制されています．
　法科学分野では，危険ドラッグなどの薬毒物分析にお
いて，ガスクロマトグラフィー質量分析（GC-MS）注 3）法
は第一選択肢として用いられています．これは，GC-MS
法が混合物の成分分離に優れ，高い定性能力を有するた
めです．しかしながら，化合物によっては分析中に熱で
分解してしまうため，分析結果の解釈については注意が
必要です．メチルフェニデートは GC による分析時に熱
分解を起こすことが知られており，その類似化合物であ
る DCMP も同様の現象が起きる可能性が考えられます．
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図 1　DCMP の各ジアステレオマーの構造式
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DCMP の GC-MS による分析結果は，Uchiyama らによっ
て Forensic Science International 誌に報告されています
が，DCMP の熱分解に関する注意は特段払われておらず，
また，ジアステレオマーに関する議論もなされていませ
んでした．

注 1）不斉炭素
　4 つの異なる原子または原子団が結合した炭素原
子のこと．炭素原子は正四面体構造をもつため，不
斉炭素をもつ分子は鏡に写した鏡像体同士が重ね合
わせられない．左手と右手のような性質を持つ．

注 2）ジアステレオマー
　平面的な構造は同じであるが，立体的な構造が異
なる化合物．ただし，鏡像体は除く．立体的な構造
が異なるために，物理的，化学的，薬理学的性質も
異なる．

注 3）ガスクロマトグラフィー - 質量分析（GC-MS）
　ガスクロマトグラフィーと質量分析を合わせた化
合物の分析法．ガスクロマトグラフィーは，高温で
気化させた化合物をカラムと呼ばれる細い管の中を

図 2　DCMP の各ジアステレオマーの合成経路

ガスで移動させる．化合物によってカラムから出て
くる時間（保持時間）が異なるため，化合物を識別
することに使える．GC-MS では，カラムから出て来
た成分について一定時間ごとに質量分析を行い，成
分の検出を行っている．質量分析は化合物ごとに特
徴的なパターン（質量スペクトル）を与えるため，
化合物の同定能力に優れる．このように GC-MS は
ガスクロマトグラフィーの分離能力と質量分析の同
定能力を合わせもつため，混合物中の成分の同定に
威力を発揮する．
　ただし，ガスクロマトグラフィーでは，最初に化
合物を気化させるために高温をかけるため，熱に弱
い化合物は分解してしまう．分解した場合，得られ
るピークは分解物のものであり，分解前の化合物の
ピークは得られない．

３．研究の成果

　分子科学研究所の支援の下，DCMP の 2 種類のジアス
テレオマーを別々に化学合成し，それぞれを純品として
得ました（図 2参照）．
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　得られた 2 種類のジアステレオマーについて科警研に
おいて GC-MS を行ったところ，全イオン電流クロマトグ
ラム注 4）上に同一の保持時間及び質量スペクトルを与える
ピークが確認され，このピークは DCMP が熱分解した 3,4-
ジクロロフェニル酢酸メチルエステルに由来することが
わかりました．また，これらのピークの質量スペクトルは，
Uchiyama らの報告中に DCMP の質量スペクトルとして
記載されていたものと同一であり，当該論文中では熱分
解物 3,4- ジクロロフェニル酢酸メチルエステルの質量ス
ペクトルを DCMP のそれと誤認していたことが明らかと
なりました．
　そこで当研究グループでは，GC-MS による分析時の
DCMP の熱分解の防止に加え，ジアステレオマーの分離
を目的として，DCMP をトリフルオロアセチル（TFA）誘
導体（図 3）に変換した後に GC-MS を行いました．その
結果，各ジアステレオマーのピークは良好に分離され（図
4），また，質量スペクトルから熱分解が防止されたこと
も明らかとなりました．

注 4）全イオン電流クロマトグラム
　各時間ごとの質量スペクトルの信号強度を合算した

ものを，連続的に記録して得られたグラフ．

４．今後の展開

　メチルフェニデートの類似化合物は危険ドラッグの主
要な系統の一つとなりつつあり，正確な検出が要請され
ます．本研究結果は，他のさまざまなメチルフェニデー
ト類似化合物について GC-MS による分析を行う場合にも
細心の注意を喚起するものといえます．

研究グループ及び研究サポート

　本研究は，分子科学研究所の井上 三佳研究員，東林 修
平助教，科学警察研究所の辻川 健治主任研究官，岩田 祐
子室長，井上 博之部付主任研究官により行われました．
　本研究は，文部科学省ナノテクノロジープラットフォー
ム分子・物質合成プラットフォーム（分子研）の支援を
受けて実施されました．

図 3　DCMP の各ジアステレオマーの TFA 誘導体の構造式

図 4　DCMP の各ジアステレオマーの TFA 誘導体の GC-MS クロマトグラム及び各ピークの質量スペクトル
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