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 Nitrogen-containing polycyclic aromatic hydrocarbons (N-PAHs) have significant attention 

because they have valuable characteristics such as electron acceptivity and interactions with 

cationic species including proton and metal ions. It was reported that the introduction of an 

electron withdrawing pyrazine ring into π-conjugated systems enhances the useful properties. 

In this study, we attempted to synthesize dodecaazatrinaphthylene (DATN) derivatives that are 

consisted of annelated pyrazinopyrazine units. Crystallization of hexaphenyl-substituted 

DATN derivative yielded green-yellow single crystals. We identified the molecular structure 

and assembly manner of a DATN derivative by single crystal x-ray diffraction analysis. In this 

presentation, we will report the details of the synthesis and the crystallization condition. 
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イミン性の窒素原子を含む多環芳香族炭化水素(N-PAHs)は良好な電子受容性、プ

ロトンや金属イオンなどのカチオン種への応答など有用な物性を示すことから注目

を集めている。電子求引性のピラジン環を π 共役系へ導入することによって、上記

の物性を顕著に引き出すことができる。当研究グループでは、これまでにヘキサアザ

トリナフチレン誘導体の合成と分子集積体の構築を報告している 1)。本研究では、さ

らに多くの窒素原子を含む N-PAHs の合成と集積構造の構築を目指して、３つのピラ

ジノピラジンがベンゼン環に縮環した dodecaazatrinaphthylene(DATN)誘導体の合成

を検討した。5,6-ジフェニルピラジノ-2,3-ジアミンとシクロヘキサンヘキサオンとの

縮合反応により得られた暗緑色固体を結晶化すると、黄緑色の単結晶を得た。単結晶

X 線構造解析により DATN 誘導体の分子構造および集積様式を同定することができ

た。本発表ではその合成と結晶化条件を詳細に報告する。 
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