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	概要　ＥＡ　(600字～800字程度にまとめてください。)

　本研究課題では、有機合成化学、物理化学、計算化学を３つの柱として、次世代の物質科学を切り開く新たな分子変換法の開発目指し研究を行いました。高度に官能基化された有機分子への位置・化学・立体選択的置換基導入には現在においても大きな制限があり、機能性物質創製への展開が阻まれています。本研究では、計算化学や物理化学によって得られる知見をもとに、新しい機能性元素錯体を能動的かつ精密にデザインし、新たな分子変換反応の開発と高効率化および応用性の拡大を目指し検討を行いました。物理化学的手法を駆使した不安定錯体の構造解析、理論反応解析に基づく錯体設計は、既存反応の選択性や反応性の向上が望めるだけでなく、新反応の設計が可能となります。理論科学者に限られてきた計算科学を実験化学に導入することによって両者の融合を目指し研究を行いました。

　本研究を通して、チロシナーゼの芳香環上への位置選択的酸素導入反応の反応機構、反応経路を明らかにしました。銅二核錯体の共同作業によって、巧みに酸素と芳香環を同時に活性化し、酸素を導入していることを突き止めました。また、計算化学的手法から得られた知見をもとに、芳香環上に位置および官能基選択的に官能基を導入するための、新たな塩基試薬および金属化試薬の開発に成功しました。
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	欧文概要　ＥＺ

　This research focused particularly on the development of breakthrough synthetic processes and the creation of new materials based on synthetic organic chemistry, physical chemistry, and computational chemistry.  Tools for chemo-, regio- and stereo-selective introduction of various functional groups onto organic molecules are still quite limited in their applicability. Therefore, one of our aims is to provide novel approaches to functionalizing organic compounds by means of development of the chemistry of newly designed reagents. Success here will provide powerful tools for designing and creating new functionalized molecules.  
　Through this project, the reaction pathway and mechanism of Tyrosinase (i.e., ortho oxidation of phenols with O2 mediated by dicopper complex) have been clarified by means of theoretical/computational methods. Moreover, based on the information obtained from the computational studies, the development of the new chemoselective bases and metalating reagents for the regioselective functionalization of aromatic compounds could be realized. 
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