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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において、Gaussian 09 プ

ログラムによる量子化学計算により、高周期１4 族元素であるゲルマニウムの三重結合化合物

（ジゲルミン）の反応性を明らかとした。既に我々は、かさ高い置換基である Tbb 基（図参照）を

活用することで、安定なジゲルミン 1 を合成・単離した。ジゲルミン 1 に対し、アセチレンを作用

させたところ、1,2-ジゲルマベンゼン 2 とジゲルマバレレン 3 が 61:22 の比で生成した。 
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これらの生成機構と、2 が優先して生じる

ことを検証する目的で、本反応経路を理

論計算により求めることとした。計算には

Gaussian 09 プログラムを用い、計算レベ

ル は B3PW91/ 6-311G(3d,p) 
//B3PW91/3-21G(d)を用いた。分子モデ

ルはリアル系について行うこととした。 
 上記量子化学計算の結果、1 から共通

の中間体 INT-2 を生じ、次のステップを律

速として、2 および 3 が生じることが分かっ

た。活性化エネルギーは 2 を与える経路

が 3 を与える経路よりも若干小さく、2 が優

先して生じることが示唆された。 
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