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Mechanochemical reactions are chemical reactions induced by mechanical forces, and their 

yields often differ from those under conventional solvent conditions. Although such 
mechanochemical reactivities depend on the reactions, the reason for the difference remains 
unclear. In this study, we take mechanochemical Diels–Alder reactions as examples and show 
that dimensionless mechanochemical reaction constants, which characterize changes in 
reaction barriers due to molecular deformations, positively correlate with the yields of the 
mechanochemical reactions.  
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メカノケミカル反応は力学的な力によって引き起こされる化学反応であり、通常の

溶媒条件とは異なる反応収率を示す 1-4)。その増減の程度は反応毎に異なるが、そう

した違いの原因は不明であった。メカノケミカル反応では、系に与えられる力学的エ

ネルギーの一部が、分子変形に利用される。このとき、分子変形によって活性化障壁

が大きく減少する反応ほど進行しやすくなると考えられる 5)。本研究では、5 種類の

Diels–Alder 反応（Fig. 1）を例に、分子変形による反応障壁の変化を特徴付ける無次

元化メカノケミカル反応定数が、反応収率と正に相関することを示す 6)（Fig. 2）。 
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Fig. 2: The calculated mechanochemical reaction 
constants (MRCs) and the yields of the 
mechanochemical Diels–Alder reactions. 1-4) 

Fig. 1: The reported mechanochemical 
Diels–Alder reactions. 1-4) 
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