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Fused-ring conjugated molecules have attracted attention as building blocks for functional 

molecular materials since their changed and spin states can be tuned easily and finely owing to their 

flexible π-electronic structures. In this study, we investigate the electronic structure of germylenes 

bearing a (N,N)-PLY ligand based on quantum chemical calculations. We compare the energy level 

structures of frontier orbitals and the spatial distribution of the unpaired electron with those of 

germylenes bearing a NacNac-type ligand. 

 

Keywords：Fused-Ring Conjugated Molecules; Quantum Chemical Calculation; Coordination Site; 

Substituent Effect 

 

縮環共役分子は、その π電子状態の柔軟性により、電荷やスピンなどの状態制御が容易か

つ精密に可能な機能分子材料のビルディングブロックとして注目される。本研究では、フェ

ナレニルに配位結合部位を導入した (N,N)-PLY 配位子 1を有するゲルミレン [(N,N)-PLY]Ge:

の電子構造を、量子化学計算に基づき検討する。縮環構造を持たない NacNac型配位子 2を

有するゲルミレン 3との比較により、フロンティア軌道の準位構造や不対電子の空間分布に

ついて議論する。 
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