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研究成果概要 
 本研究では、京都大学化学研究所スーパーコンピュータシステ

ムを利用し、合成に成功したゲルマニウム核置換アズレンである

2-ゲルマアズレン 1 に関して、その構造・性質に関しての検証を行

った。1 は、ゲルマニウム上に導入したかさ高い置換基によって、

速度論的に安定化を受けており、溶液中において熱的に安定な単量体として存在する。その

溶液は鮮やかなオレンジ色を示すが、溶液の濃縮、再結晶操作等によって多量化し、無色固

体となる。Ｘ線結晶構造解析によっても[4+6]型で二量化した構造を確認するに留まり、単量体

の構造解析には至っていない。 
 そこで Gaussian 16を用いて、1 の構造最適化を行い、その構造を用いた GIAO 計算による

NMR 化学シフト値の予測値と実測値の比較から、単量体構造の評価を行った。種々の手法

を検討した結果、GIAO-B3LYP-D3/6-311+G(2df,2p)//B3LYP-D3/6-311+G(d,p)を用いた結果

が、実測値と良い一致を示すことを明らかにし、適切な単量体構造のモデルを提唱することが

できた。得られた構造を用いて、1 の性質を評価したところ、母体であるアズレンに匹敵する芳

香族性を有している一方で、母体アズレンに特徴的である大きな双極子モーメントは、電気陽

性なゲルマニウムに核置換した効果から完全に打ち消されていることが明らかとなった。 
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