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含ケイ素・ゲルマニウム芳香族化合物の理論計算
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【【【【緒緒緒緒言言言言】】】】
最近我々は含ケイ素・ゲルマニウム芳香族カチオン，ホモ芳香族カチオン化合物を安定に

単離できることを報告した。1)　今回それらのモデル化合物(1111----6666)について芳香族安定化エネル
ギーを評価するために Aromatic Stabilization Energy (ASE), 常磁性磁化率の exaltation (Λ) さら
に Nuclear Independent Chemical shifts (NICS)を検討した。特にホモ芳香族カチオンについて
はトポロジカルな電子状態理論（Atoms in Molecules (AIM)および Electron Localization Function
(ELF)）も合わせて検討したので報告する。

【【【【方方方方法法法法】】】】
モデル分子としては母体の水素置換体をとりあげ、計算ソフトは Gaussian98 を用い，B３

LYP／6-31G*で構造最適化した。その構造を用いて Homodesmic 反応２,３）にもとづいて ASE
を計算し, ΛについてはCSGT計算， さらにNICS（０）についてはGIAO計算を行った。AIM
計算と ELF計算はそれぞれMorphy98 および Topmod を用いて計算した。

【【【【結結結結果果果果】】】】

モデル化合物1-6のASE,  ΛおよびNICS
（０）計算から芳香族およびホモ芳香族安定
化エネルギーは炭素≫ケイ素＞ゲルマニム類
縁体の順に小さくなることが示された（Table
1）。Λについて環も大きさで補正すると同じ
順序を示した。
AIM計算では3中心２電子結合に由来する

1,3-結合相互作用を見い出すことは難しいが，
一方ELF計算では３中心２電子結合の中心に
結合電子対を見い出すことができた。ELF計
算でも結合電子が見い出されない系では
through-bond結合相互作用やSphericalホモ芳
香族性の関与が考えられた。
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