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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、筆者らがごく最

近合成・単離することに成功したゲルマニウム

核置換フェニルアニオン K+·1–の反応生成物

の性質に関する検証を行った。 
 K+·1– と 0.25 当 量 の [RuClCp*]4 (Cp* = 
[C5Me5]–)との反応生成物を分離・精製したとこ

ろ、錯体 2 と 3 を単離することに成功した。X 線

結晶構造解析の結果から、これらの錯体は母体フェニルアニオンとは大きく異なる配位様式を

示していることが明らかになった。 
これらの結合・配位様式を明確化するために、以下の検証を行った。まず、得られた錯体の

構造最適化を Gaussian 09 {B3PW91/LanL2DZ(Ge,Ru),6-31G(d)(C,H)}にて行い、最適化構

造が X 線単結晶構造解析による実測値と極めて良い一致を示すことを確認した。その上で、

NBO6.0 および AIMAll プログラムによる評価{B3PW91/TZVP(Ge,Ru),6-311++G(2df,2p)}を行

った。その結果、図に示す配位形式での記述が妥当であることを明らかにした。 
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