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研究の概要：
本研究は、「ポストナノカーボン科学：ナノ π 空間の精密構造科学」と題し、明確・一義な構造を持つ

新しいナノカーボン分子を設計・合成し、その特性解明に基づく機能開拓を目指すものである。「大きく
曲がった π 電子系の特性とはなにか？」を根源的な問いに据え、「新分子・新物質創造」によりその解を
追い求めることを目的とする。 

研究分野：構造有機化学、物理有機化学

キーワード：ナノカーボン、π 電子

１．研究開始当初の背景

「ナノカーボンの科学」は、フラーレン（1985）、カーボンナノチューブ（1991）、グラフェン（2004）
の発見に端を発す。とくに、巨大なナノカーボンであるナノチューブやグラフェンに寄せられる期待が高
まっているが、これらの物質には、「分子構造が明確になっていない」という大きな問題がある。これらの
巨大なナノカーボンは単一の分子性物質ではなく「混合物（=化学種）」なのである。ナノカーボンに、明
確・一義的な分子構造に基づいた、原子レベル精度の構造論をもたらすことで、新しい特性の発見と理解
の深化が望めると考えられる。 

２．研究の目的

本研究課題では、「１．多様構造の創造」「２．基本特性の解明」「３．機能性への展開」の 3 項目を検討
項目とし、その三つ巴の研究展開により、「分子性ナノカーボンの科学」を発展させる。「１．多様構造の
創造」では、sp2炭素と同様の平面三方構造を有する 1,3,5-三置換ベンゼン（フェナイン）を構成要素とし、
芳香族カップリング反応による汎用的な結合生成を利用して、多種多様な分子性ナノカーボンを登場させ
る。「２．基本特性の解明」では、「新分子の構造解析」を基本とし、分子性ナノカーボンの基本特性を解
明する。ナノカーボンを「分子」とすることで、電子状態の精密解析や、基底状態・励起状態におけるグ
ローバル環電流や磁気モーメント特性など、分子構造に基づく理解に繋げる。「３．機能性への展開」で
は、「大きく曲がった π 電子系の基本特性」を機能性へと展開する。特に注目するのが固体物性である。
すでに見出している固体内慣性回転の発見を踏まえ、特異な物性を有する分子機械を生み出す。  

３．研究の方法

本研究課題で実施する 3 つの検討項目について、以下のように研究を実施していく。「１．多様構造の
創造」では、フェナインを芳香族カップリング反応によって連結する合成戦略によって、多様なナノカー
ボン分子を合成する。「２．基本特性の解明」では、合成した多様なナノカーボン分子の π 電子系に由来
する物性を解明する。光物性測定や、単結晶 X線構造解析による電子密度分布解析を通し、構造化学に立
脚した π 電子系物性の発現機構への理解に繋げる。「３．機能性への展開」では、固体物性の理解に必要
な「構造」「固体内運動」「固体物性の機能開拓・展開」を行う。固体 NMR測定により固体内での分子運
動を評価するとともに、誘電率・磁化率・電気伝導率等の測定により機能発現を検討する。

４．これまでの成果

フェナインを芳香族カップリング反応によって連結する合成戦略に基づき、フェナインの多角形配置を
工夫することで、Ni および窒素をドープしたボウル状分子、C552H296N24組成の窒素ドープナノチューブ分
子、ダイアモンドの双子の分子などの多様構造を作り出すことに成功した。 
ナノカーボンの湾曲 π 電子系の性質をヘテロ元素・金属のドーピングによって大きく変化させ、その基



本特性を解明した。16 個のピロール窒素と 8 個のピリジン窒素をドープしたナノチューブ分子の精密合
成を行ったところ、溶媒の極性による発光波長の変化が観測され、この分子がドナー・アクセプターによ
る CT 発光特性を有することが分かった。また、ナノカーボンの π 電子系に簡便に金属を埋め込むことが
できる新たな手法、「カップリング反応による金属鋳型多量化による大環状化（MOMC）」を開発し、高ス
ピン状態を有するナノカーボン分子錯体の合成に成功した。精密ドーピングにより、ナノカーボン分子の
電子・光物性を精密制御できることを示した。  
 機能性への展開のため、ナノカーボン分子の固体中・溶液中での挙動について検討を行った。直径縮小
型有限長カーボンナノチューブ分子とかご状回転子アダマンタンの超分子会合体を合成し、分析を行った
ところ、回転周波数 1.06 THz にも及ぶ「固体内テラヘルツ回転」現象を観測した。また、二種類の筒状分
子からなる「不整合二層カーボンナノチューブ分子」の合成にも成功し、ナノチューブのキラリティーに
由来してヘテロヘリカル会合体が安定に形成することを見出した。 
 

５．今後の計画 
 
 今後もフェナインを活用した GPF 設計法に基づき、多様な湾曲ナノカーボン分子を創造する。これら
分子の合成とともに、ナノカーボン分子骨格への精密ヘテロドープを活用して、さらなる基本特性の解明
に挑む。また、「固体内テラヘルツ回転を実現する超分子会合体」を機能展開する。極性回転子の導入によ
る誘電応答特性・磁化率応答特性、電気伝導率変化などを評価することで、固体内運動を固体物性の機能
開拓に繋げていく。 
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