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Rotaxanes have attracted much attention for the application of their dynamic structural 

properties, but the macrocycle skeletons used as wheel components are limited. We focused on 
the properties of azacycrophanes (CPnn), which possess four amino groups encapsulating guest 
molecules both in water and in organic solvents, and investigated rotaxane synthesis using 
CPnns. In this study, CP441 and new compounds, CP33 and CP22, were synthesized. For 
QCPnn which methylated the nitrogen atoms of CPnn, axle molecules were designed based on 
the guest recognition properties in their inner space, and rotaxane syntheses were investigated. 
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ロタキサンの動的構造特性の応用が注目されているが、高効率なロタキサン合成に

用いられるマクロサイクルの構造は限られており、高効率で合成可能な新規ロタキサ

ン分子の開発は材料化学分野への貢献が期待される。 
本研究では水中および有機溶媒中でゲスト分子を認識するアザシクロファン

(CPnn)1の特性に着目し、これを輪成分に用いたロタキサン合成を検討した。二つの

ジフェニルメタン骨格が四つの窒素原子を介してアルキルスペーサーで連結された

三種の CPnn を合成した。文献既知の CP441 に加え、より内孔サイズの小さな新規

化合物 CP33、CP22 を合成した。これらの CPnn の窒素原子をメチル化した QCPnn
について、水中および有機溶媒中におけるゲスト分子の包接挙動を精査した。計算

で見積られた内孔サイズに基づいて設計した末端封鎖基を用い、QCPnn 存在下でゲ

スト分子と末端封鎖基を反応させてロタキサン合成を検討したので報告する。 

 

 
1) 小田嶋和徳, 薬学雑誌, 108, 91-108 (1988). 

HN

HN

NH

NH

CH2

CH2

n

n

TsN

TsN

NTs

NTs

CH2

CH2

n

n

TsN

TsN

Br

Br

CH2

CH2

n

n

NHTs

NHTs

BrCH2 nBr
K2CO3K2CO3

DMF DMF

HBr

PhOH

NHTsTsHN

CPnn

inner space(CPnn)※ n=2 5.4 Å n=3 8.3 Å n=4 9.5 Å ※Calculated by MMFF

K606-1am-07 日本化学会 第103春季年会 (2023)

© The Chemical Society of Japan - K606-1am-07 -


