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1.研 究 目的 ・内容

本研究で は、ベ ンザ イン(1)が トロポチオ ン(2)へ 付加す る反応 について理論的 に考察 した。

無水マ レイン酸 が トロポ ンおよび トロポチオ ンに付 加す る経路 を研究 した結 果、無水マ レイ ン酸が

トロポ ンに付 加する場Ciは 「4+2]付 加 を起 こ し、 トロポチ オ ンの場 合 は 「8+2]付 加を起 こ

す ことを見い出 した。 また、無 水マ レイン酸 よ り強い親電 丘試薬であ るベ ンザ イ ンが トロポ ンに付

加す る場 合 は、[4+21付 加 を起 こす ことが知 られ てい る。 ベ ンザ インが トロポチオ ンに/・切IIす

る場 合、無 水マ レイン酸 と同様 に 「8⊥2]生 成物 が得 られ るか どうかに注 目 して研究を行 った。

2.研 究方法 ・計算方法

ベ ンザ イ ンが トロポチオ ンに付加 す る反応経路 は、溶媒 効果 を含んだ6-31G(d)基 底関 数を用

いた密度汎 関数1去(B3LYP/6-131G(d)SCRF)に より追跡 した。

3.研 究成果

計算結 果か ら、 この反応 はベ ンザ インが トロポチ オ ンの α水素を引 き抜 き、累積=重 結合を持 っ

たi中 心付1川中間体 を経 由す る反応 であ ることが解 った。
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