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1.研 究 目的 ・内容

2一メ トキシ トロポ ン(2)と マ ロノニ トリル2分 子 を用 いたア ズレ ン(1)の 合成 について理論 的立場

か ら研 究 した。 この合成 反応 はマ ロ ノニ トリル2分 子 を用い るため、多段 の反応 にな り反応 機構は

非常 に複雑 で ある。 この反応機 構 を明 らかにす るため、密 度汎 関数法 を用 いて反応経 路 を追 跡 し

た。

2.研 究方法 ・計算 方法

アズ レン合成反応 の経路 は、6-31+G(d)基 底関数 を用 いたB3LYP法(B3LYP/6-31+G(d))に より

求めた。反応中間体お よび遷移状態の構造 の確認 は、振動解析 を行 うこ とによ り行 った。

3.研 究成果

アズ レン合成反応 は、付加 、閉環、脱離 といった多 くの素過程 を持 った反応であ るこ とが確 かめ

られ た。 この素過 程 をま とめる と、先ず マ ロノニ トリル アニ オ ンが2一メ トキシ トロポ ン(2)を 攻撃

し、キー中間体(6)を 生成 す る。次 に2分 子 目の マロ ノニ トリルアニ オ ンが キー中間体 を攻撃 し最

終生成物 アズ レン(1)を 生成す る。
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