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1） 学問的観点では，無機化学（錯体化学）領域において，白金の化学に新たな構造化学の知見と，物理化学的性

質に関する知見を与える。

2） 学問的観点では，無機化学（錯体化学）領域において，金属イオンの電子移動に関する新たな知見を与える。

3） 学問的観点では，無機化学（錯体化学）領域に留まらず，有機合成分野に対しても新たな知見を与える。

4） 工業的応用の観点では，新たな金属錯体触媒の開発に対する設計指針を与えることができ，例えば，二酸化炭

素の還元反応などに応用できる金属錯体触媒の開発にヒントを与える可能性を有している。

5） 工業的応用の観点では，気体分子を吸着する能力を持った化合物の開発にヒントを与え，特定の化学物質に対

するセンサー等の開発が期待できる。

結果と意義：合成時の温度条件の精査により，キレート型三級ホスフィン配位子，及びPCP pincer型配位子の合成に

関して，過去の研究成果を大きく改善する収率の増加がみられた。また， [PtI(dmpe)2(κ1-I2)]I3の電子状態に関

する情報を理論計算で求めることに成功した。得られた分子軌道を確認したところ，当研究室で予想した反応

機構を支持する結果が得られた。これは酸化的付加反応の反応機構解明に重要な情報である。

目的：酸化的付加反応は金属錯体の触媒利用に深く関連する反応であり，その反応機構解明の研究は古くから興味

が持たれてきた。筆者等がこれまでに得た研究成果をさらに拡張するため，三級ホスフィン配位子の拡張と，量

子化学的計算による，反応機構中間体モデルの電子状態解明を目的として実験をおこなった。

方法：本研究ではキレート型ホスフィン系配位

子の合成，及び新規PCP pincer型配位子

の合成に関して，合成条件を詳細に検討

し，収率の向上に取り組んだ。また，酸

化的付加反応の重要な中間体モデルで

ある，[PtI(dmpe)2(κ1-I2)]I3の電子状態を

考察するため，理論計算をおこなった。 MO start LUMO
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