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中 文 摘 要 ： 在這項研究中，我們以幾種 DFT，MP2，以及 BD（T）這些計

算方法計算兩個 diaminocarbenes（1，2）和一個

diamidocarbene（3）的 1,2-氫轉移反應。為了研究碳烯基

和過渡金屬之間的 pi-相互作用之重要性，霍布斯和他的同

事期望能合成最低未佔據分子軌道之能量較低的 NHCs。將一

個草酰胺基團引入雜環骨幹，他們發現產生的碳烯基相較於

平常 NHCS 而言，具有較高的親電性。根據我們的結果，1,2-

氫轉移反應，N，N｀-diamidocarbene 相較於

diaminocarbenes 應該是更穩定的。 

中文關鍵詞： 氮,氮雙醯胺碳烯基, 動力學穩定性, 1,2-氫轉移反應 

英 文 摘 要 ： In this study, we performed several DFT, MP2, and 

BD(T) calculations on the 1,2-H shift reactions of 

two diaminocarbenes (1, 2) and a diamidocarbene (3). 

In order to study the importance of pi-interactions 

between carbenes and transition metals, Hobbs and co-

workers focused on the synthesis of NHCs with 

reduced-energy lowest unoccupied molecular orbitals. 

By introducing an oxalamide moiety into the 

heterocyclic backbone, they found the resulting 

carbene possessed higher electrophilicity than usual 

NHCs. According to our results, the N,N′-

diamidocarbene should be more stable than the 

diaminocarbenes with respect to the 1,2-H shift 

reaction. 

英文關鍵詞： N,N｀-diamidocarbene, kinetic stability, 1,2-H shift 

reaction 
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3. 請依學術成就、技術創新、社會影響等方面，評估研究成果之學術或應用價

值（簡要敘述成果所代表之意義、價值、影響或進一步發展之可能性）（以

500 字為限） 
在執行這個計畫期間，我們寫了三篇有關的論文，有兩篇已經分別 

投至 RSC Advances 以及 Computational and Theoretical Chemistry，

目前稿件還在受審當中。第三篇論文目前已經完稿請人做英文編修當

中，預計在 12 月 28 日會投至 Journal of Theoretical and 

Computational Chemistry 這本期刊。由於目前已經發現氮，氮雙醯胺

碳烯基(N,N＇-diamidocarbene)在合成上有很大的用途。比如從

Bielawski 等人的實驗結果可以發現氮，氮雙醯胺碳烯基是一個雙性

(ambiphilic)分子，它既是良好的親核劑(nucleophile)同時它也是良好

的親電子劑(electrophile)。1 氮，氮雙醯胺碳烯基與氮-雜環碳烯基

(N-heterocyclic carbene)不同點在於在氮-雜環碳烯基中，氮上的孤對

電子(lone pair)與碳烯基中心的空 p軌域之間有很強的作用力，然而在

氮，氮雙醯胺碳烯基中，存在著一個共振形式 

這個共振將會減弱氮上的孤對電子(lone pair)與碳烯基中心的空 p 軌域

之間的作用力。基於此，我們就嘗試從計算化學的角度來比較這兩種碳

烯基的差異性。相信我們的計算結果，將會使人們對於氮，氮雙醯胺碳

烯基之電子性質有更深的了解。 
 
參考資料: 
1. Y.-G. Lee, J. P. Moerdyk and C. W. Bielawski, J. Phys. Org. Chem., 2012, DOI: 

10.1002/poc.3004. 
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