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研究成果概要 

金属ナノクラスターは数個～数十個の金属から成る単一組成を有する分子であり，様々な反応に理

容される金属ナノ粒子よりも高い比表面積を持つことから，触媒としての利用が期待されている。これま

でに，様々な配位子で保護された金属ナノクラスターが報告されているものの，広く研究されているチオ

ラート配位子で保護された金属ナノクラスターは高い安定性を示すものの，金属－硫黄結合が強固で

あることから，触媒活性は低く止まることが一般的であった。このような背景の中，我々は樹状に広がり，

多数の水素結合点を有するペプチドデンドロン部位をチオラート配位子に導入することで，金属ナノク

ラスター上に水素結合に基づく超分子反応場を構築する手法について研究してきた。これまでに，反

応基質が水素結合を介して触媒表面に捕捉されることで，金ナノクラスターによる光触媒反応が大きく

促進されることを明らかにしてきた。しかし，触媒表面の分子構造が変化してしまう触媒反応に対する超

分子反応場の効果は未解明だった。今回，金ナノクラスター上の超分子反応場がアルキン酸の触媒的

環化反応に対して高い触媒反応促進効果を示すことを明らかにした。本反応では，超分子反応場の効

果により，一般的なアルキルチオラート配位子に対して 40 倍もの反応促進効果を示すとともに，82 万回

を超える高い触媒回転数を示した。 

京都大学化学研究所スーパーコンピュータシステムを用いることにより，迅速に計算機化学的な反応

機構解析ができた。この成果を報告すると共に謝意を表する。 
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