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HOPG 基板上における分子配列のモデリング 

Model study of molecular ordering on the HOPG surface 
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研究成果概要 

 単一分子のキラリティーが超分子構造体のキラリティーにどのように影響するかは、超分子化

学における重要な課題の１つである。本研究では、フォトクロミック分子であるジアリールエテン

1–3 の合成を行い、固液界面において形成される二次元分子配列のキラリティーについて走

査型トンネル顕微鏡を用いて検討を行った。 

 フォトクロミック化合物であるジアリールエテンは、紫外光照射に伴い(R,R)-体および(S,S)-体

のエナンチオマーを生じる (Figure 1a)。これまでの研究により、化合物 1c と 2c は、オクタン酸

/グラファイト界面においてエナンチオマーの自然分晶 (conglomerates)、および、固溶体 

(pseudoracemates) の二次元結晶を形成することが明らかとなった (Figure 1b,c)。これに対し

て、左右非対称の構造を持つ化合物 3c はラセミ結晶 (racemates) を形成することが STM 観

察により示唆された (Figure 1d)。Materials Studio を用いた分子力学計算により、化合物 3c の

ラセミ結晶分子配列を再現することに成功した。 
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Figure 1. (a) Photoisomerization reaction of diarylethenes. (b) Chemical structures of diarylethenes 
and (c) their manner of 2D chiral self-assemblies formed at the liquid/graphite interface. (d) STM 
image of 3c at the octanoic acid/graphite interface (top) and molecular model (bottom). 
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