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In biomass refinery, which aims to replace petroleum-derived chemicals with biomass-

derived chemicals, the separation and chemical conversion of furan derivatives obtained from 
biomass is attracting attention. We have previously reported a porous metal-macrocycle 
framework (MMF) consisting of four isomeric PdII3-macrocycles and its unique molecular 
recognition ability.[1] In this study, the recognition of various furan derivatives in MMF was 
examined in order to comprehensively analyze the intermolecular interactions formed by furan 
derivatives as a basic knowledge for the separation and conversion of furan derivatives using 
porous materials. Single-crystal X-ray diffraction analysis of MMF crystals including 5-
hydroxymethylfurfural (HMF), furfural, or furfuryl alcohol revealed that the polar side chains 
and the furan ring itself form multiple interactions with MMF, contributing to site-selective and 
substrate-specific molecular recognition.  
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 石油化学製品をバイオマス由来化学製品に置き換えるバイオマスリファイナリー

はますます重要になっており、バイオマスから得られるフラン誘導体の分離精製や化

学変換は注目を集めている。先に我々は、環状パラジウム三核錯体の四種異性体から

なる多孔性結晶 Metal-macrocycle framework（MMF）を開発し、ナノチャネル表面に

存在する異種複数の吸着サイトにおいて様々なゲストを分子認識できることを報告

した[1]。今回、多孔性材料を用いたフラン誘導体の分離・変換における基礎的知見を

得るため、多孔性結晶MMFに様々なフラン誘導体を選択的に吸着させることにより、

フラン誘導体が形成する分子間相互作用を網羅的に解析することを目指した。5-ヒド

ロキシメチルフルフラール（HMF）やフルフラール、フルフリルアルコールなどをゲ

スト分子として包接した MMF の単結晶 X 線回折測定を行ったところ、側鎖の極性

官能基やフラン環が細孔表面との多様な分子間相互作用を介して形成した、位置選択

的および基質特異的な分子認識様式を明らかにすることができた。 
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