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研究成果概要 
これまで、D6h 対称性のコロネンを用いた絶縁性中性錯体から導電性陽

イオンラジカル塩までの電荷移動（CT）錯体を作製し、その動的・電子的
機能を明らかにしてきた。本研究では、コロネンよりも対称性の低い、C2v対

称性のベンゾ[ghi]ペリレン（bper）を用いたTCNQとのCT錯体やMo6O19
2−

との陽イオンラジカル塩を作製し、その構造と物性を調べた。 
単結晶については、(bper)(TCNQ) (1)は溶媒蒸発法、(bper)2(TCNQ) 

(2)は共昇華法、(bper)3(TCNQ) (3)は溶媒蒸発法、(bper)3Mo6O19 (4)は電
解法により作製した。1 では、bper と TCNQ が交互に積層することにより積
層カラムを形成していた。2では、結晶学的に独立な bper分子が 2分子存
在し（bper-2A、bper-2B）、bper-2A と TCNQ が交互積層カラムを形成し、

bper-2B がその交互積層カラムを分離するように積層カラムの間に存在し

ていた。3では、bper分子 1個（bper-3A）、bper半分（bper-3B）、TCNQ半
分が結晶学的に独立で、bper-3B が 2 つの配向で乱れていた。bper-3A と
TCNQは、[bper-3A, bper-3A, TCNQ]を繰り返し単位とする積層カラムを形成し、bper-3Bがそ
の積層カラムを分離するように積層カラムの間に存在していた。4 は、初めての bper の陽イオ
ンラジカル塩であり、bper 分子 1 個（bper-4A）、bper 半分（bper-4B）、Mo6O19

2−半分が結晶学

的に独立で、bper-4Bが 2つの配向で乱れていた。この塩は[bper-4A, bper-4A, bper-4B]から
成る分離積層カラムを形成しており、室温伝導度は 5×10−2 S cm−1であった。また活性化エネ

ルギーは 0.18 eVであり、同形の(coronene)3Mo6O19 (0.04 eV)の 4倍以上であった。bper-4A、
bper-4B の結合長と DFT 法で計算した bper0、bper•+の結合長を比較することにより、bper-4A
の方がよりイオン化していることが示唆された。また、DFT 法によるバンド計算からも bper-4A、
bper-4Bの価数は+0.82、+0.37 と見積もられ、不均一な電荷分布をしていることが分かった。 
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