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背景と目的 

シクロパラフェニレン (CPP) はアームチェア型カーボンナノチューブやフラーレンの最小構

成単位であることから、次世代の有機機能性分子として興味が持たれている。1) この数年の間に、

我々を含めた3つのグループによりCPPの化学合成が報告され、CPPをはじめとした環状π共役系

分子の合成研究が盛んになっている。しかし、高度に歪んだ構造を持つ[5]CPPの合成は未だ達成

されていなかった。また、[5]CPPはフラーレンと同じ直径を持つことから、極めて興味深いエレ

クトロニクス特性が期待できることが我々の理論計算から予測されていた。1c) 本研究では、新し

い合成経路による[5]CPPの合成に成功した (Scheme 1)。2) 
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Scheme 1. Synthesis of [5]CPP 

検討内容と結果 2) 

スパコンラボラトリーでは、得られた[5]CPPの

理論的な知見を得るために、DFT計算（B3LYP/ 

6-31G*）による[5]CPPの構造探索、配座解析を行

った。さらに、最安定構造を用いてTD-DFT計算を

行い、電子スペクトルの帰属を行った。[5]CPPの

クロロホルム中のUV-vis スペクトルにおいて、

335nmに強い吸収と650nm付近まで伸びたブロード

な弱い吸収が観測された (Figure 1)。TD-DFT計算の

結果より、短波長側の強い吸収は縮退したHOMO-1、

HOMO-2からLUMOおよびHOMOから縮退したLUMO+1、LUMO+2への遷移であり、長波長側の

ブロードな弱い吸収はHOMO-LUMO遷移であることが分かった。さらに、HOMO-LUMOギャップ

を見積もったところ、2.47 eV（UV-vis スペクトルより求めた実測値）、2.71eV (計算値) であり、

[5]CPPがフラーレン (2.88 eV、計算値) に匹敵する狭いバンドギャップを有していることが分か

った。今後、有機ナノエレクトロニクス材料の開発研究へ応用出来る可能性が示唆された。 
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Figure 1. UV-vis spectrum of [5]CPP in
CHCl3 along with the oscillator strengths (red
bars) obtained by the TD-DFT calculation. 
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