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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、スズ核

置換ベンゼン 1 およびフェニルアニオン

K+(thf)·2–の性質に関する検証を行った。 
 1 は溶液中で単量体と二量体 3 の平衡状態にあり、その X 線結晶構造解析による構造の確

定には至っていない。そこで、1 に対する構造最適化を Gaussian 09 {B3LYP/lanl2-
DZ[Sn],6-31G(d,p)[CH]} に て 行 っ た 。 そ の 構 造 を 用 い た GIAO お よ び TD 計 算

{B3LYP/TZVP[Sn],6-311G(2df,2p)[CHSi]}による NMR ケミカルシフトおよび UV/vis 吸収スペ

クトル吸収極大の計算結果は実測値と良い一致を示したことから、最適化構造は実際の構造

をよく再現していると考えている。 
また上記平衡混合物に対し、KC8 を作用させることにより、Tbt 基の還元的脱離反応が進行し、

K+(thf)·2– が 得 ら れ る こ と を 見 出 し た 。 K+(thf)·2– の NICS(1) 
{GIAO-B3LYP/TZVP[Sn],6-311G(2df,2p)[CHSi]]//B3LYP/lanl2DZ[Sn],6-311G(d,p)[CHSi]}
は−7.26 と算出された。既報のゲルマニウムの系

[NICS(1) = –8.10]に比してその絶対値はやや小さ

くなっていたが、依然として負に大きく、芳香族性

を示すものと考えられる。 
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