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It is important to develop the method for catalytic hydrogenation of carboxylic acids to obtain 
alcohols which are crucial carbon resources. We here develop an iridium complex with a 
PNCP-type tetradentate ligand in which one nitrogen atom of the previously developed PNNP-
type tetradentate ligand is replaced with a carbon atom. In this presentation, we will discuss the 
unique catalytic activity and substrate scope of the new iridium catalyst system, as well as the 
results obtained by mechanistic studies based on quantum chemical calculations. 
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 天然に豊富に存在するカルボン酸から、炭素資源として有用なアルコールを合成す

る触媒的水素化反応の開発は重要である 1)。当研究室では以前、PNNP 四座配位子を

有するカチオン性イリジウム錯体触媒 (IrPCY2) を開発しており、これを用いて様々

なカルボン酸を水素化する手法を報告している 2)。しかし、これらの手法は高圧水素

や高温などの過酷な反応条件や基質の活性化のための添加剤 (酸触媒やアルコール) 
を必要とするなどの問題点があった。そこで本研究では、IrPCY2が持つ PNNP 四座

配位子の 1 つの窒素原子を、炭素原子に置き換えた PNCP 配位子を有する中性イリジ

ウム錯体触媒 (ppy-IrPCY2) を新たに開発し、その反応性に関する調査を行った。 
 調査の結果、ppy-IrPCY2 は、IrPCY2 では達成できなかったカルボン酸のより温

和な条件下での直接水素化反応に有効であるということが明らかになった。本発表で

は、このような触媒活性の違いに加えて、基質適用範囲、及び量子化学計算を活用し

た反応機構解析の結果について議論を行う。 
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