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研究成果概要 
水素結合に誘起された水分子の動的挙動は

興味深く，水一分子が関与した水素結合につい

て理論研究が盛んに行われてきた．しかし，外

的環境と複雑な水素結合ネットワークを構築

するため，実験研究は困難を極める．本研究で

は，3 つの OH基を開口部にもつ水酸化開口フ
ラーレン C60誘導体 2 を設計・合成し，その内

部空間に水単分子を隔離することで，開口部上

の OH基との水素結合の形成・解離に基づく単
一水分子の性質に着目した． 

H2O@1に対して，CeCl3存在下，10 equivの
NaBH4を反応させることで，3 つのカルボニル
基が選択的に還元された H2O@2を 75%の収率
で得た (Scheme 1). 単結晶X線構造解析の結果，
H2O@2 は開口部上に強固な分子内水素結合を

形成し，分子間水素結合を介してダイマー化す

ることがわかった．さらに，骨格内部では中心

部と開口部付近において内包水分子のディス

オーダーが見られ，占有率はそれぞれ 0.11(2), 
0.81(2)であった． (Figure 1). 分散力を加味した
理論計算からも (Figure 2)，2つの異なる水分子
の配置が再現され，2 に内包された水分子は広

い内部空間に由来し，開口部上の OH基との間
の水素結合の形成・開裂に応答した並進運動を

引き起こすことがわかった． 
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