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研究成果の概要： 炭素原子のみからなる球状の分子であるフラーレンの内部空間に小原子や

分子を入れた「内包フラーレン」を、従来用いられてきた効率の低い物理的手段ではなく、「分

子手術法」とよぶ有機化学的手法によって合成した。すなわち、フラーレン分子 C60 および

C70 について、有機化学反応によってまず骨格に開口部を設け、それを適当なサイズに拡大し

た後に、ヘリウム、水素、重水素などを内部に入れ、最後に開口部を閉じることによって、こ

れらの化学種を含んだ内包フラーレンを合成することに初めて成功した。 
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１．研究開始当初の背景 
 炭素原子のみからなる球状のπ共役分子
であるフラーレンについて、その炭素骨格外
側の構造修飾および物性については多くの
研究がなされてきた。しかしこれに対して、
骨格内部に小原子や分子を含んだ「内包」フ
ラーレンについては、新規な電子的性質とそ
れに基づいたナノサイエンスへの応用の可
能性が大いに期待されるのにもかかわらず、
その製造法が制御困難なアーク放電などの
物理的手法に頼っていたためミリグラム単

位でしか製造されず、その化学や物理は充分
に解明されていなかった。このため「内包」
フラーレンを確実に製造・合成する技術の開
発が強く求められていた。 
 
２．研究の目的 
 本研究では、上記に述べたように、従来法
では製造困難な「内包フラーレン」を、これ
までとは全く異なる有機合成手法を用いて
効率良く、ミリグラムよりも大きなスケール
で合成・製造し、その物性を明らかにするこ
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とを目的としている。 
 
３．研究の方法 
 「内包フラーレン」を有機合成化学的に合
成・製造する手法として、「分子手術法」と
よぶ方法を着想し開発した。すなわち、(1)
フラーレンC60と 1,2,4-トリアジン誘導体と
の液相熱反応を用いて、これらの間の電子環
化反応を利用して、C60 表面に８員環の開口
部をもつ C60 誘導体を収率 85%で合成した。
(2)次いで、光照射下における酸素酸化により
開口部の二重結合を切断することによって
これを 12 員環に拡大し、さらにこの開口フ
ラーレンをテトラキスジメチルアミノエチ
レンで活性化して単体硫黄を作用させて硫
黄を開口部に挿入して 13 員環とした。(3)続
いて、この開口フラーレンに高圧水素を作用
させることによって水素分子を 100%収率で
開口部から内部に導入した。(4)最後に、水素
を内部に保持したまま、脱硫黄反応、
McMurry カップリングによる開口部の縮小、
そして、熱反応によって開口部を完全に閉鎖
することによって、水素分子を内包したフラ
ーレンを合成する方法に成功した。この方法
は、最初の 1,2,4-トリアジンに代わってピリ
ダジン誘導体を用いることにより、フラーレ
ン C70 にも適用が可能である。 
 また、13 員環の開口部をもつフラーレンは
水素分子を 100%内包する。すなわち全ての
分子に水素が内包され、さらに、160℃以上
に加熱すると、内部水素は徐々に放出される
ことから、この開口フラーレンは水素分子の
ナノコンテナーあるいは水素吸蔵物質とみ
ることもできる。 
 
４．研究成果 
 上述の方法によって、これまでに世界でも
例の無い、水素分子を内包したフラーレン
H2@C60 を 0.1-0.2 グラムのスケールで得る
ことに初めて成功した。これは、水素の単分
子を外界から遮断した条件で取り出した初
めての例であり、この水素分子のもつ物性に
ついて、米国コロンビア大学、英国サウザン
プトン大学など著名な大学との共同研究に
発展している。 
 また、より内部空間の大きなフラーレン
C70 を用いた場合には、水素分子１個のみな
らず２個を内包した物質も得られた。特に開
口 C70 においては、２個の水素分子は極めて
速い速度で互いに位置交換を起こしている
ことを NMR 法により確認し活性化パラメー
ターを決定した。 
 さらに、上述の手法を用いることにより、
重水素を含んだ内包フラーレンおよびヘリ
ウム原子を含んだ内包フラーレンをも合成
した。これらの内包物質とフラーレン骨格と
の相互作用、さらにはフラーレン骨格のπ電

子を通じての外部との相互作用についても
明らかにした。 
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