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1．背景と研究目的 

筆者が所属する磯部研究室および JST, ERATO ERATO磯部縮退π集積プロジェクトでは，新しい構

造を有する縮退π集積分子の合成に取り組んできており，複数個の芳香族分子の単位ユニットを環状に

連結する合成法により大環状芳香族分子をうみだしてきている．独自に開発してきた合成・生成物単離

手法によって，独特な構造を持つ芳香族分子に対して，その動的な分子運動も含めた構造的特徴を明ら

かにすることができているだけでなく，有機発光デバイス（OLED）や Li電池における機能発現も達

成してきている[1,2]．今回，新しい構造の大環状芳香族分子の合成を完了し，その単結晶試料の調製条

件の最適化に成功したことから，放射光 X線を用いた単結晶回折実験を行い，分子の構造決定を行うこ

とを目的とした．なお，これまでの関連化合物に対する検討結果から，中央部に「孔」を有する大環状

芳香族分子の単結晶は，ディスオーダーした溶媒分子を孔の中に含むために結晶が潮解して脆く，また，

軽元素だけから構成されるために，高分解能な回折データを S/N良く得ることが難しいことがわかって

いる．そのため，高輝度な X線源と大面積かつ高感度な検出器を有し，迅速な試料スクリーニングがで

きる放射光ビームラインの利用が必須であった[3-8]． 

 

2．実験内容 

実験はビームラインに備えられた標準的な装置構成で行い，高分解能なデータを得るために，0.74984 

Å の波長を用い，ADSC Q315r検出器を用いた．結晶中に含まれる溶媒の脱離による潮解を避けるため，

クライオプロテクタントをスクリーニングし，クライオ凍結下にて測定を行った． 

 

3．結果および考察 

新規構造をもつ大環状芳香族分子に対して，単結晶 X線回折データを得た．環状分子の中央の孔に，

激しくディスオーダーした溶媒分子をモデル化することができ，さらに，これらの溶媒分子に由来する

電子密度を SQUEEZE法によって除くことで，さらなる精密化ができた．その結果，分子設計した通

りの構造が明瞭に明らかになった．今後，結合長や角度の詳細な解析により，構造に関する理解を深め，

原著論文や学会発表の形で成果発表を行う． 
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