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研究成果概要 

当研究室では，フッ化鉄と N-ヘテロサイクリックカルベン(NHC)配位子を用いること

でビアリールカップリング反応 1やアリール–アルキルカップリング反応 2が効率よく進

行することを見出している。今回，DFT計算によりアリール–アルキルカップリング反

応における反応機構解析を行ったところ，鉄アート錯体を中間体とする FeII/FeIVの触媒

サイクルで反応が進行していることが示唆された（Figure 1）。つまり，(NHC)FeIIF2 と

MeMgClとの反応により生成するアート錯体[(NHC)FeIIF2Me]MgClに対して，ハロゲン

化アリールが酸化的付加することで (NHC)FeIVF2MePh が生成する。その後，

(NHC)FeIVF2MePh からの還元的脱離により生成物を与える。なお，フッ素アニオンおよ

び NHC配位子はそれぞれ強い π-ドナー性と σ-ドナー性を有していることから，本反応では

高原子価鉄中間体の安定化に寄与していると考えている。 

 

 

Figure 1. Energy diagram for oxidative addition and reductive elimination at the 

B3LYP/6-31G(d) level of theory.  
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