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１． 研究課題 

 多環芳香族炭化水素(PAH)は、そのπ共役骨格に基づいた得意な電子的、光学的および磁気

的特性をもつ。これらの特性を巧みに利用する有機エレクトロニクスの開発が盛んに行われ

ている。PAHのπ共役骨格の改変方法として、非６員環の組み込みやヘテロ原子との置換が知

られる。非６員環を組み込むと PAH は非平面構造をとり、その構造に起因して得意な動的挙

動やパッキング構造を示すようになる。また、構成炭素原子をヘテロ原子へと置換すること

で電子構造の劇的な改変とルイス酸・塩基性の獲得が可能である。これら二つの改変方法を

組み合わせた非平面かつヘテロ原子を有する新奇 PAH はどのような基礎物性を有するのかに

興味がもたれる。しかし、非６員環の組み込みには歪みエネルギーの克服のため厳しい反応

条件が必要となる一方でヘテロ原子はその厳しい条件で壊れてしまうことが予想される。 

 本研究では、非平面かつヘテロ原子を有する新奇 PAH の合成を目指す。合成した新奇 PAH

は各種測定装置を用いて基礎物性の解明を行い、新しいπ共役化合物としての性質を明らか

にする。続いて、他の非平面 PAHとの複合化や官能基化により更なる機能発現を試みる。 

 

２． 主な研究成果 

 典型元素としてカルボカチオンと等電子構造であるホウ素を、非６員環構造としてサドル型構

造を誘起する７員環構造をそれぞれ選定した。理論計算により、目的化合物の構造および光・電

子物性を予測した。結果として、目的化合物が三次元的に広がり、かつ、電子受容の高いπ共役

系を有することを明らかにした。計画した合成経路に従い合成を試みたが、鍵前駆体は合成で

きず、代わりに５員環構造を有する含ホウ素芳香族化合物が得られた。このホウ素化合物を

新たな鍵前駆体として用いることで、当初の合成目標ではないが、ボウル型含ホウ素 PAH が

得られると考え、合成を進めた。その結果として、質量分析によりボウル型含ホウ素 PAH の

生成が確認できた。 
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５． 研究活動の課題と展望 

 今後は、ボウル型含ホウ素 PAH の合成条件を精査することで合成・単離に取り組む。サド

ル型含ホウ素 PAH については、まず別法で鍵前駆体を合成し、さらなる変換反応によって合

成を試みる。 

 


