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Fused-ring conjugated molecules involving azulene units are known to exhibit unique 
electronic structures and properties.  In this study, we investigate the relationship between the 
structures and properties of several azulene-fused molecules exhibiting both the spin- and 
charge-polarized resonance structures by quantum chemical calculations. 
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代表的な非交互炭化水素であるアズレン骨格を含有する縮環共役分子は、六員環のみ

から成る系には見られない特徴的な電子構造や物性を示す 1)。これらのアズレン縮環

分子では、化学修飾によりその電子構造や物性を制御できると期待される。本研究で

は、2つのアズレン骨格を含有し、スピンおよび電荷分極型共鳴構造を併せ持つ種々
のアズレン縮環分子系の幾何構造、電子構造、物性の関係を量子化学計算に基づき検

討した。まず六員環のみから成る縮環共役分子との比較のため、ペリレンと Fig. 1に
示すその構造異性体である分子 1について検討する。分子 1では Fig. 1に示すような
共鳴構造によりスピンおよび電荷分極構造が現れると考えられる。発表では 1および
その他の構造異性体に対する

ジラジカル因子やスピンおよ

び電荷密度分布などの計算結

果の比較により、縮環構造の

違いが電子状態および物性に

与える影響を検討する。 
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Figure 1. Resonance structure of 1. 

 

Perylene
!! = #. %&'
Δ) = #. #&*

1
!! = #. +%,
Δ) = #. %#'

K1-3am-08 日本化学会 第102春季年会 (2022)

© The Chemical Society of Japan - K1-3am-08 -


