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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、 Ge核置換フェ

ニルアニオン 1-(ACIE 2017, 56, 4588)とベンジル（ジフェニルエタンジオン）の反応機構に対

する検証を行った。 [ .. ＿ aromatIC delocahzed anlOn 
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化した芳香族化合物としての性質を
K+•1 一 醒。 国o

germyl anion Ge(II) 

示す一方、フェニルアニオンでは無視できる二価ゲルマニウムとしての性質の閲与が軍要で

あることを理論計算から明らかにしてきた。これら性質の二面性を反応性の面から検証すべく、

14族元素二価化学種と[1+4]環化付加反応をおこすベンジルとの反応を行ったところ、ベンジ

ル 2 分子が関与した五配位ゲルマネート 2ーを与えることが分かった。 2—の形成において種々

の経路が考えられたため、 Gaussian16プログラムを用いて、考えられる中間体および遷移状態

の構造最適化およびエネルギーの算出、 IRC計算を行った。その結果、本反応は 1ーの二価

化学種性を反映した 3—の形成が第一段階として合理的であることを明らかにした。
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