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研究成果概要  

クロスカップリング反応は工業化学プロセスにおける最も重要な基盤化学技術の一つであり，

液晶や EL材料，医農薬品の分子骨格構築に幅広く利用されている。従来のクロスカップリング

反応はパラジウム等の貴金属触媒を用いて行われてきたが，地殻埋蔵量が少なく，地域遍在性も

高い貴金属の利用は持続的な社会構築という観点から必ずしも望ましいことではない。加えて，

貴金属の多くは生態系への悪影響が懸念される環境負荷の大きな元素であり，実用プロセスにお

いては製品への残留度が問題になることが多い。我々はこの様な問題を解決するために，遷移金

属の中で最も高い地殻埋蔵量を有する鉄に着目した触媒開発に取り組んできた。鉄は安定供給が

可能であるだけでなく，毒性が極めて低いという特徴を有する。さらに，イオン化傾向が高い鉄

は，酸性や塩基性水溶液による簡単な洗浄操作によって残留濃度を ppbオーダーに減らすことが

できるという実用上の利点を有する。 

上述の背景から，我々の研究グループでは，鉄を

触媒としたクロスカップリング反応の開発に取り組

み，これまでに熊田－玉尾－Corriu，鈴木－宮浦，根

岸，薗頭カップリング反応などの炭素―炭素結合生

成反応を実現してきた。本課題では，官能基選択的

な炭素―窒素結合生成反応「鉄触媒 C―Nカップリング反応」の開発を行い，無保護のハロカル

バゾールと様々なジアリールアミンの選択的な C―Nカップリング反応を鉄触媒で実現した。さ

らに京都大学化学研究所梶らによって開発された熱活性化遅延蛍光（TADF）化合物 DACT-IIの

短段階合成への応用を示した（上図）。DFT計算を用いた反応機構研究から，反応系中平衡混合

物として存在する複数の鉄二核テトラアミド中間

体のうちの一つから選択的な還元的脱離が起こる

ことによって，単一の生成物が得られることが明

らかとなった（右図）。さらなる触媒開発・反応設

計へと繋がる知見を与える結果である。京都大学

化学研究所スーパーコンピュータシステムにより，迅速

な検討ができた。 
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