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§１．研究成果の概要 

 

2021 年度研究課題に関する成果概要は以下の通りである。 

研究課題①「触媒の酸化数制御による選択的 C-H 結合官能基化」の研究成果 

パラジウム触媒を用いた脂肪族アルコール誘導体の C(sp3)-H 結合切断を経る酢酸ナトリウムに

よるモノアセトキシ化反応が、電解酸化を利用することで良好な収率で進行する触媒系を開発した。

また、有機ドナー（D）・アクセプター（A）ヘテロ接合粒子を使用する光誘起電荷分離機構を応用し

た固液不均一反応系の検討と、分子スケール D-A 接合触媒を利用した均一反応系の検討を推進

し、光誘起の触媒反応（光レドックス触媒反応）を加速できることを見出した。さらに、電解酸化で発

生させた高活性 TMP－ヨードニウムアセテートを利用した C-H アリール化を検討し、活性を示す

触媒と反応剤を開発した。 

 

研究課題②「電気・光・磁場応答による触媒のオンデマンド多機能化と利用」の研究成果 

光照射によるアゾ基の異性化で配位子の構造を変化させ、切断する C(sp3)-H 結合の位置を制

御したボリル化反応を行うためのイリジウム錯体を合成した。また、アゾピリジンやアゾベンゼン部位

を光応答部位として含むキラルな触媒を創製し、UV 照射下と非照射下でエナンチオ選択性や触

媒活性に大きな差が生じることを見出した。さらに、アミンの電極酸化の反応条件探索における５

つのパラメーター（反応基質の濃度、電流値、電解質濃度、反応温度、反応時間）をベイズ最適化

により効率的に設定することができた。加えて、光応答超原子価ヨウ素触媒の創製については、酸

化条件下での構造可変に適した分子の再設計と合成を検討した。 

 

研究課題③「電極反応の特長を活用する高選択的官能基化」の研究成果 

有機分子修飾電極を触媒とする高選択的官能基化を実現するために、これまでに見出した金属

表面上に自立可能なアンカー部位を用い、触媒活性を示すマンガンポルフィリンをアセチレンスペ

ーサーで連結した修飾分子の合成を検討した。 
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§２．研究実施体制 

 

チーム全体で下記研究題目①－③の各項目ついて検討を行った。 

研究題目①  触媒の酸化数制御による高選択的 C-H 結合官能基化 

項目 1-1）新概念に基づく電解不斉官能基化反応の開発 

項目 1-2）光電変換機構を用いる有機触媒反応の開発 

項目 1-3）高難度官能基導入を可能とする C-H 結合変換法の開発 

 

 研究題目②  電気・光・磁場応答による触媒のオンデマンド多機能化と利用 

項目 2-1）外部刺激応答型触媒を用いる革新的不斉 C-H 結合官能基化反応の開発 

項目 2-2）同一触媒を外部エネルギーで多機能化する手法の開発 

項目 2-3）機械学習を利用する反応条件探索・最適化手法の開発・実装 

 

 研究題目③  電極反応の特長を活用する高選択的官能基化 

項目 3-1）電極を利用する高選択的官能基導入法の開発 
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