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We have developed the molecular K4 structure in charge transfer salts using triangular π-

conjugated molecules (NDI-Δ). However, the K4 structure of NDI-Δ salt was structurally 
unstable and easily decomposed. Therefore, we designed a novel triangular molecule with an 
extended π-conjugated system to construct a more stable molecular K4 structure. In this study, 
we investigated the solid-state synthesis of triangular π-conjugated molecules using 
mechanochemistry to solve the insolubility due to the increase in molecular size.  
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近年、新しい幾何構造を持つ炭素同素体としてK4カーボンが提唱され、理論的な研

究がなされてきた。我々の研究室では、三角型の立体π共役分子(NDI-Δ)1)によってK4
カーボンの炭素原子を置き換えることで、アニオンラジカル塩において分子性のK4格
子を実現することに成功している2)

。しかしながら、NDI-Δを用いたアニオンラジカル

塩は構造的に不安定で分解しやすいため、より安定な分子性K4構造の構築が必要であ

った。そこで、NDI-Δよりもπ共役系を拡張した大型の立体π共役分子(PDI-Δ)が設計さ

れたものの、原料の有機溶媒に対する難溶性などの問題から合成には至っていない。 
以上の背景のもと、今回我々は機械的エネルギーによって固体状態で化学反応を引

き起こす「メカノケミカル合成法」に着目した。この手法は有機溶媒をほとんど使用

しないことから環境に配慮したクリーンな次世代合成法として注目されており、難溶

性の基質であっても反応させることが出来る、といった従来の一般的な有機合成には

ない利点がある。そこで本研究では、メカノケミカル合成、特にボールミルを活用し

た三角型立体 π 共役分子(NDI-Δ, PDI-Δ)の合成を検討した。 
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