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電子不足なホウ素原子とπ共役系を組み合わせた有機分子は、アクセプター材料や光学材料として注

目されている。1) その中で安定なホウ素置換基として多用されるジアリールボリル基は、アリール置換基

の嵩高さ故にホウ素原子に結合した母骨格の平面が捻じれたコンフォメーションを取りやすい。特に、

アントラセンを初めとした発達した平面を持つアセン化合物では、ホウ素原子上の空 p 軌道と共役系

が同一平面上から大きくずれ、電子不足ホウ素の性質を効果的に平面へ付与することが困難だった。2) 

本研究ではアントラセン環と嵩高いジメシチルボリル基を sp混成炭素 2つから成るアセチレン架橋で

接続することにより、立体障害による捻じれを抑えつつ両者が電子的に強く相互作用することが可能な

新規π共役ホウ素化合物を創造することを目指した。 

合成・単離に成功したモノボリル化合物 AntB お

よびジボリル化合物 AntB2は、単結晶 X 線構造解

析によりアセチレン架橋を挟んだ 3 配位ホウ素平

面とアントラセン環の成す角が 2 ~ 21°と小さく、

ホウ素原子を含めた共役系拡張の存在を示唆して

いる(Fig. 1)。また、分光学測定および電気化学測

定から、これらの分子が狭い HOMO/LUMOギャッ

プ(2.2~2.5 eV)を有すると共に、無置換アントラセ

ン Antと比べて LUMO準位のみが大きく低下する傾向にあることが明らかになった。DFT 計算もこれを

強く支持しており、アセチレン架橋を介してホウ素原子の空 p 軌道がアントラセンの反結合性*軌道に

強く寄与することで、共役系全体に電子受容性が付与されていることを示している(Fig. 2)。 

当日の発表では、発光特性も含めて本分子系の基礎物性について議論をする予定である。 
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