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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族元素であるケイ素を二つ含む 1,2-ジシラベン

ゼ ン に つ い て 、 そ の 生 成 機 構 を 明 ら か と し た 。 か さ 高 い 置 換 基 で あ る Tbb 基

（2,6-[CH(SiMe3)2]2-4-t-Bu-phenyl））を有するケイ素—ケイ素三重結合化合物とフェニルアセチ

レンとの反応により、3,5-ジフェニル-1,2-ジシラベンゼンが選択的に得られることが実験的に分

か っ て い る 。 そ こ で ま ず 、 Gaussian 09 プ ロ グ ラ ム を 用 い 、 反 応 経 路 計 算 を 行 っ た 。

B3PW91-D3(BJ)/3-21G* の 計 算 レ ベ ル に て 、 構 造 最 適 化 を 行 い 、

B3PW91-D3(BJ)/lanl2dz+d for Si, 6-31G(d) for C,H レベルにて振動数計算および IRC 計算を

行い反応経路を確かめた。その結果、1,2-ジシラシクロブタジエンを鍵中間体とする反応経路

を明らかとし、高い選択性を合理的に説明できる結果をえることができた。 
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