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Mesoionic compounds are dipolar five or six membered heterocyclic betains in which both 

the negative and positive charge are delocalized and cannot be represented satisfactorily by any 

one polar structure.1) It is known that a tetrazolium mesoion shows absorption bands in 

ultraviolet (UV) and visible (Vis) regions, but optical physics of such compounds have been 

unknown precisely. Here, we synthesized various mesoions bearing an exocyclic oxygen, 

nitrogen, or sulfur atoms, and the related compounds involving a substituent at the p- or o-

position in 1-phenyl group. UV-Vis absorption and fluorescence emission/excitation spectra of 

the synthetic compounds were measured in solution. Compounds 1 and 7 showed fluorescence 

emission, and especially, the fluorescence quantum yield of 7 was 27%. Compound 3 indicated 

concentration dependence on the optical properties: decreasing the concentration, the 

absorption band at 370 nm disappeared and fluorescence emission appeared. In combination 

with DFT calculation studies, the optical properties will be explained. 
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 単一の極性構造で表現し得ない複素 5−6 員環ベタインをメソイオンとよび 1)、と

りわけテトラゾリウム系メソイオンは紫外および可視光領域にそれぞれ吸収帯をも

ち、後者に起因して環外構造に応じた様々な色調を示す。しかしながら、これらの化

合物の光物性については未解明であった。そこで今回我々は、環外に酸素、窒素、お

よび硫黄原子をもつ構造を有する様々なメソイオンと、その置換体を含む関連化合物

1−9 (下図) を合成して紫外可視吸収スペクトル測定を行い、蛍光性を示した化合物に

ついては蛍光発光/励起スペクトルをそれぞれ測定した。1および 7は CH2Cl2、MeOH

中いずれにおいても蛍光性を有し、とりわけ 7は量子収率 27%の強発光を示した。ま

た 3はMeOH中において、濃度が減少するにつれて 370 nm の可視光吸収帯の消失に

伴う蛍光性を発現した。量子化学計算による解析も併せてメソイオンの光物性を明ら

かにしたので報告する。 

 
1) IUPAC. Compendium of Chemical Terminology, 2nd ed. (the "Gold Book"). Compiled by McNaught, 

A. D. and Wilkinson, A. Blackwell Scientific Publications, Oxford, 1997. 
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