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We have synthesized V-shaped molecules of various disubstituted adamantane derivatives 

into which functional groups have been introduced, and reported their structural analysis. We 

will present the crystal structures of V-shaped molecules bearing nitrohydroxybenzene 

derivatives(1­4). In the crystal structure of 1, The Hirshfeld surface analysis by using 

CrystalExplorer17.5 shows two types of intermolecular C-H---O interactions. Energy 

frameworks analysis shows dispersion energy between C2 position of adamantanes. 
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これまで我々は官能基を導入した多様な二置換アダマンタン誘導体のＶ型分子を

合成し、結晶の作製、およびその構造解析について報告してきた。本発表ではニトロ

ヒドロキシベンゼン誘導体を導入したＶ型分子群 (1 ­ 4) の単結晶 X線構造解析結果

について Hirshfeld表面解析も含めて発表する。1では分子内に鏡面をもつ構造 (Z’ = 

0.5) であるのに対し、他では 1分子独立の構造であった。CrystalExplorer17.5 による

1の Hirshfeld表面解析では (1)ニトロ基とそのオルト位の水素、(2)ヒドロキシ基とそ

のオルト位の水素の分子間 C-H---O 相互作用が示唆され、Energy Frameworks 解析か

らはアダマンタンの 2位の間を中心とした分散エネルギーが示唆された。 

 

     

 

A08-1pm-07 日本化学会 第101春季年会 (2021)

© The Chemical Society of Japan - A08-1pm-07 -


