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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、二つの二価ゲ

ルマニウム（ゲルミレン）部位が電子的摂動の小さいメチレン（–CH2–）で架橋された 1,3-ビス

（ゲルミレン）1 および、そこから誘導される多彩な新奇電子状態を有する分子群の性質につい

て、計算化学の観点から検証を行った。具体的には、各化合物の基底状態構造最適化、振

動数解析、ならびに励起状態計算を体系的に実施し、実験結果との定量的比較を行った。 
 その結果、σ*–π 相互作用や三中心二電子結合といった電子的特徴が、分子骨格の微小な

幾何構造変化に敏感に応答することを理論的に明らかにした。特に、NBO 解析および

Wiberg 結合指数解析により、結合次数の偏在や電荷分極の程度を定量的に評価でき、X 線

結晶構造解析で得られた構造の電子的起源の理解につながった。また、溶液状態と固体状

態における電子状態差異の解釈に有用な理論的知見が得られた。 
 以上の成果は、高周期典型元素を基盤とする新規結合様式設計の指針を提示するとともに、

重元素π電子系における反応性制御原理の確立に資するものである。 
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