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A cyclodextrin derivative 1 possessing carboxy groups directly attached to the 5 position of 
each pyranose ring forms a dimer by hydrogen bonds between the carboxy groups in its crystal 
structure (Figure a).1) Thus, molecular recognition utilizing the cavity and formation of 
supramolecular structures are expected. We have found that the cyclodextrin derivative bearing 
multiple carboxy groups interacts with secondary ammoniums in organic solvents. ROESY and 
DOSY analysis suggested the formation of a [3]pseudorotaxane formed from two molecules of 
1 as ring components and one molecule of a secondary ammonium as an axle component 
(Figure b). In this presentation, we discuss the details of the molecular recognition mechanisms 
and the supramolecular structures. 
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各ピラノース環の 5 位に直接結合したカルボキシ基をもつシクロデキストリン誘
導体 1は、結晶構造中でカルボキシ基同士の水素結合により 2量体を形成することが
知られており（Figure a）1)、その内孔を活かした分子認識や超分子形成が期待される。

我々は、多数のカルボキシ基をもつこのシクロデキストリン誘導体が 2級アンモニウ
ムと有機溶媒中で相互作用することを見出した。ROESYや DOSYによる解析の結果、
輪成分として 2 分子の 1 と軸成分として 1 分子の 2 級アンモニウムから構成される   
[3]擬ロタキサンの形成が示唆された（Figure b）。発表では、分子認識挙動や形成する
超分子構造の詳細について議論する。	

	

 
Figure. (a) Structure of dimer of 1 determined by X-ray crystallography.1)  

 (b) [3]pseudorotaxane formed from per-carboxy-cyclodextrin 1 and a secondary ammonium. 
 
1) T. Nakamura, S. Yonemura, T. Nabeshima, Chem. Commun. 2019, 55, 3872. 
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