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１．研究計画の概要 
 研究代表者らのこれまでの研究成果を踏
まえて、研究代表者らの研究グループが開発
に成功した複核金属錯体を触媒として用い
たカルベン錯体の一種であるアレニリデン
錯体を鍵中間体とする新規触媒反応の開発
を目的としている。研究期間内に、開発に成
功した触媒反応の反応機構に関する実験化
学的な知見を得ると共に、当特定領域の研究
者との共同研究による理論研究から分子理
論的検討を加えて詳細な反応機構や電子構
造を明らかにすることに焦点を絞り研究を
行う。さらに、本研究で得られた情報をフィ
ードバックし、触媒をより精密に設計するこ
とで、より高度な分子変換反応開発につなげ
ることを研究目的としている。 
 
２．研究の進捗状況 
 本特定領域研究が開始されてから、アレニ
リデン錯体を鍵中間体として経由する新規
触媒反応の開発に成功している。また、これ
らの開発に成功した触媒反応の反応機構を
理論計算により解析する事で、より詳細な反
応機構を明らかにする事に成功しており、こ
れらの情報を実験にフィードバックするこ
とで、さらに新規な触媒反応の開発に成功し
た。具体的な研究成果を以下に示す。 
（１）光学活性な硫黄架橋二核ルテニウム錯
体を用いた芳香族化合物のエナンチオ選択
的なプロパルギル化反応の開発に成功した。 
（２）硫黄架橋二核ルテニウム錯体を用いた
プロパルギル位にシクロプロピル基を有す
るプロパルギルアルコールの求核剤との反
応による共役エンイン化合物の高選択的反
応を開発することに成功した。また、理論計

算によりその詳細な反応機構を明らかにす
ることに成功した。 
（３）硫黄架橋二核ルテニウム錯体を用いた
プロパルギルアルコールとオレフィン類と
の反応による炭素̶炭素結合生成反応の反応
機構を理論計算により明らかにすることに
成功し、これらの知見を基づいたプロパルギ
ルアルコール、オレフィン類、求核剤との３
成分カップリング反応を開発することに成
功した。 
（４）銅錯体を用いたエナンチオ選択的なプ
ロパルギル位アミノ化反応の開発に成功し、
その詳細な反応機構を理論計算により明ら
かにすることに成功した。さらに、それらの
知見に基づき更なる新規触媒反応の開発に
成功した。 
 
３．現在までの達成度 
②おおむね順調に進展している。 
 当初の目的であったアレニリデン錯体を
鍵中間体として経由する新規触媒反応の開
発に成功し、その反応機構を明らかにするこ
とに成功している。実験を中心に研究を推進
している研究代表者と理論計算を主に行っ
ている連携研究者間での強固な研究協力体
制が確立されている。 
 
４．今後の研究の推進方策 
 平成２１年度は研究期間の最終年度であ
るので、まだ未解決の研究課題であるアレニ
リデン錯体を鍵中間体として経由するエナ
ンチオ選択性的な反応について、そのエナン
チオ選択性発現の機構を、理論計算によって
明らかにする予定である。 
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