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研究概要：化学の醍醐味のひとつは、分子レベルでの「ものづくり」が可能であることで

ある。原子や分子を自在に組立て、新しい物性の期待される物質の構造を設計し合成する。

その新物質の構造を精密に測定し、果たして予想された性質が現れるか、あらゆる分析・

解析手段で調べ上げる。その結果に理論的解釈を加えて論文発表し、また新しい分子の設

計にフィードバックする。この研究サイクルによって、これまでに無い、真に新しい物性

をもつ物質を創製する。これが私達の行なっている「構造有機化学」である。対象となる

物質は有機化学の根幹となる炭化水素を中心に種々のヘテロ原子を加え、特にπ電子が共

役した新しい構造をもつ分子である。π電子は、内殻電子やσ電子と比較してその電子が

自在に動き回る性質を有し、さらに他分子と相互作用する結果多様な機能をもっており、

極めて興味深い。学術的に「おもしろい分子」を合成し望みの物性を発現させる、という

基礎研究が、有機化学の発展と新しい機能性分子誕生の礎となることを目指している。 
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末端修飾型ヘテロヘリセンの円偏光発光特性（廣瀬） 

キラリティーを持つ発光色

素は、片方の円偏光を選択的

に発光する円偏光発光 (CPL) 

特性を持つ。優れた CPL 特性

を実現するためには、発光に

関わる電子遷移（S0→S1遷移）

において、分子と電磁波の磁

場振動部分との相互作用（遷

移磁気双極子モーメント m = −i μB <φf| r × ∇|φi>）が大きいキラル分子の設計が必要であ

る。らせん状骨格の両末端に 2,1,3-チアジアゾール環を持つヘテロヘリセン誘導体の合成

を行ったところ、大きな円偏光発光の非対称性因子（glum = +0.04）を示すことが明らかに

なった。密度汎関数法 (DFT) によって発光遷移の解析を行ったところ、実験で得られた左

右の円偏光発光の大きな選択性は、大きな遷移磁気双極子モーメント（|m| = 2.3 × 10−20 erg 

G−1）に由来することが分かった。 

 

キラルな共役フラーレン二量体（村田、橋川） 

キラルな開口型フラーレンを連結させると

どうなるだろうか？ 有機りん試薬を用いた

ワンポット反応により、共役および非共役フラ

ーレン二量体を合成したところ、前者は特異な

6 電子還元挙動および世界最大の非対称因子

（左右円偏光の吸収の差）を示すことがわかっ

た。一方、後者は溶液および固体中において、

ヘテロキラル認識による会合挙動を示した。 

 

単一分子気体の状態方程式（村田、橋川） 

フラーレン内部に取り込まれた分子は並

進の自由度を失った気体と考えることがで

きるが、その振る舞いを記述する状態方程式

は考案されていなかった。ベルヌイ式を活用

することにより、実験値から単一 CO2分子の

圧力を見積もったところ、室温においてわず

か 3.14 rPa (1 rPa = 10–27 Pa) であった。ま

た赤外分光により、回転および振動運動への

摂動が検出された。興味深いことに、ホスト

分子であるフラーレン自身の二量化定数が CO2内包により 1.6 倍向上することもわかった

（Front Cover に採択）。 
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