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目的 新規に開発したランタンヒドリドボレート錯体触媒による二酸化
炭素のヒドロシリル化反応の反応経路を明らかにし、活性化エネルギー
やヒドリドボレートのホウ素上の置換基の影響について調査を行う。

内容 Gaussian 16 を利用して、想定されるランタン錯体のエネルギー
を計算し、反応経路探索を行った。

結果 反応の律速段階ならびに遷移状態構造を明らかにすると共に、ホ
ウ素上に異なる置換基を有する種々のヒドリドボレートの反応性に関す
る知見を得た。 利用した計算機 OCUTOPUS
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図１：錯体TS-La]の遷移状態構造


