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１． 本課題の研究の背景、目的、関係するプロジェクトと

の関係 

チオフェン誘導体は、天産物、薬剤、機能材料、フォトクロミ

ック染料として重要な物質であり、世界的に多大な注目を

受けている。本研究では、基礎研究上重要で、かつ、工業

生産の安全性確保にも必須な、2-ブロモ-3-メトキシチオフ

ェンの自己発火現象の解明を、実験的研究（龍谷大学）と

理論的研究（理研）を相補的に用いて研究を推進した。実

験結果については、論文化が済んでいる（添付ファイル参

照）。 

 

２． 具体的な利用内容、計算方法 

密度版関数法、B3LYP 汎関数使用。6-31G(d) 基底関数

使 用 。 Minimum Energy Path 法 、 OPT=TS 法 、

Reverse-Forward IRC法を用いて、複雑な燃焼の反応経路

を解析した。 

 

３． 結果 

年商反応の、最重要な素反応の割り出しに成功。今まで得

られてきた広範な実験結果を一元的に説明出来た。理論

計算の詳細は、現在、論文投稿の最終状態にある。 

 

４． まとめ 

実験と理論の連携、大学と理研の連携が功を奏して、独自

性、汎用性が高く、かつ、明晰な研究結果が得られた。 

 

５． 今後の計画・展望 

今回の研究で、貴重な基礎的計算ノウハウがふんだんに

得られた。このノウハウを、現在既に強力に推し進めている、

企業との共同研究に活用する。 
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