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研究成果の概要（和文）：これまでに，タンデムボラFriedel-Crafts反応を用いてホウ素と窒素を有する含BNテ
トラベンゾコランニュレンの短段階合成に成功している。まず，様々な芳香族炭化水素への簡便なホウ素置換基
を可能とするone-shotホウ素化反応の開発を行った。ホウ素化の位置選択性は，速度論支配により決定されてお
り，HOMOが分布する炭素の中で最も立体障害の少ない炭素に選択的に導入できることが明らかとなった。次に，
この選択性を利用して，含BNカーボンナノチューブの部分構造となる様々な拡張π共役分子のone-shot合成に成
功した。

研究成果の概要（英文）：Recently, we have succeeded in the short-step synthesis of BN-embedded 
tetrabenzocorannulene using the tandem bora-Friedel-Crafts reaction. Firstly, we have developed a 
one-shot borylation reaction that enables the facile boron substitution into various aromatic 
hydrocarbons. The regioselectivity is controlled kinetically: the borylation takes place at the 
least sterically hindered carbon where the HOMO is located. Secondly, based on this methodology, we 
have successfully synthesized various extended π-conjugated molecules, which are substructures of 
BN-containing carbon nanotubes.

研究分野： 有機材料化学

キーワード： ナノ材料　有機導体　有機化学　カーボンナノチューブ
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研究成果の学術的意義や社会的意義
本研究で合成した様々な含BN拡張π共役分子は，優れた発光特性や導電性といった機能を有しており，有機エレ
クトロニクス分野の発展に寄与するものと考えられる。また研究を通じて確立したone-shotホウ素化反応を応用
し，含BNバッキーボウルや含BNカーボンナノベルトを合成することが可能であり，これらをテンプレート分子と
して用いた含BNカーボンナノチューブのボトムアップ合成への展開が期待できる。

※科研費による研究は、研究者の自覚と責任において実施するものです。そのため、研究の実施や研究成果の公表等に
ついては、国の要請等に基づくものではなく、その研究成果に関する見解や責任は、研究者個人に帰属します。
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１．研究開始当初の背景 
 
カーボンナノチューブは，高い導電性，熱伝導性，耐熱性，柔軟性を有しており，次世代の機

能性材料として期待されている。一方で，カーボンナノチューブにホウ素，窒素，リンなどのヘ

テロ原子を導入することで，物性の向上や触媒特性の発現が確認されており，近年，国内外で盛

んな研究開発が行われている。しかし，ヘテロ原子の導入数と位置を制御するのは困難である。 
 
２．研究の目的 
 
本研究では，含 BN カーボンナノチューブの精密合成を目指して，多環芳香族化合物への効率

的なホウ素導入法を開発し，その部分構造分子の効率的合成法を確立する。 
 
３．研究の方法 
  これまでに三臭化ホウ素を用いた one-shot ホウ素化反応を開発しているが，基質適応範囲が

限られている。そこで，新たに三ヨウ化ホウ素を用いた one-shot ホウ素化反応の検討を行った。 
 
４．研究成果 
 
ホウ素化剤として三ヨウ化ホウ素を用い，溶媒として電子不足かつ配位能の低い 1,2,4-トリク

ロロベンゼンを用いることで，様々な芳香族炭化水素への直接的なホウ素化が可能となった(1)。

ホウ素化の位置選択性は，速度論支配により決定されており，HOMO が分布する炭素の中で最

も立体障害の少ない炭素に選択的に導入できることが明らかとなった。反応後の処理によりホ

ウ素化体をボロン酸やトリフルオロボレートとして得ることも可能である。 
 

 
 
本手法は，汎用性に優れており，基質としてジアリールエーテルやトリアリールアミンを用い

ることで，フェノキサボリン，フェナザボリンを高収率で得ることが可能である。 
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過剰量の三ヨウ化ホウ素を用いることで，ピレン，ペリレン，フェロセン，ビトリルへの複数

のホウ素置換基を位置選択的に導入することが可能となった。今後，様々な機能性材料への応用

が期待できる。 
 

 

 
 本手法を応用して，有機 EL 用ホスト材料(2)や，緑色熱活性化遅延蛍光材料(3)の one-shot 合成

に成功した。アルキル基により立体保護をかけることで，位置選択性を高度に制御することが可

能となっている。更に，含 BN カーボンナノチューブの部分構造分子として，含 BN ナノグラフ

ェン(4)や高次アセン(5)の短段階合成も達成した。 
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