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研究成果概要 

我々は，π共役分子，中でも曲面 π共役系を有する分子が積層した高次構造に興味を持っ

て研究を行なっている。バッキーオニオンや多層カーボンナノチューブなど，積層した曲面間

で働いている π-π 相互作用や，その構造がどのような要因により形成されるかについては必ず

しも明らかではなく，これらの解決のためには，凹凸を持つ曲面 π共役分子間の分子レベルで

の相互作用の理解が重要であると考えている。本研究では，京都大学化学研究所スーパーコ

ンピュータシステムを利用し，多層曲面 π 共役炭素材料のモデル分子となりうるシクロパラフェ

ニレン（CPP）錯体の包接挙動について，理論計算による検討を行なった。 

NMR 測定を用いて，実験的に相互作用が観測された[n]CPP と[n+5]CPP（n = 5-8, 10）との

各包接錯体について，DFT計算（ωB97X-D/6-31G*）によりKohn-Sham軌道を可視化した。結

果，一部ではホストとゲスト CPP 両方に広がる軌道が見られた。このことは，ホスト―ゲスト分子

間での電子的な相互作用の存在を示唆しており，これらを利用した電子材料などとしての応

用も将来的に期待できると考えられる。 

 

図 1. [n + 5]CPP⊃[n]CPP の最高被占軌道（HOMO）と最低空軌道（LUMO） 
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