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組成式C26H12のDiindeno(1,2,3,4-defg:1’,2’,3',4'-mnop)chrysene（以下、ジインデノクリセン）は、バックミンス
ターフラーレン（C60）の一部分を構成する単位構造である1)。こうした部分構造はバッキーボウルと呼ばれ、

その構造美とともに特徴的な物理化学的性質が大いに注目されてきた。特によく知られたバッキーボウルは、

お椀型のコランニュレンとスマネンである2)。ジインデノクリセンも湾曲構造をとり、機能性分子として長く

期待されてきた。そのため、学界では確たる合成目標として知られ、２００２年のスコットらの合成を含め過

去に三例の報告が存在する3)。この三つはいずれも骨格構築を果たした点で先駆的であったが、いずれも数ミ

リグラムの合成にとどまっていた。そのため、誘導体の調製はおろか、基本的な物性評価さえも実施されてい

ない。これに対し、我々は、液相合成に焦点を据えた分子設計が可能であれば、量的供給の問題だけでなく、

官能基化も含めた分子多様性の問題も克服されるであろう、と着想した。 
上記考えのもと、市販のフルオレノンを二量化して得られるジベンゾ[g,p]クリセン（以下、DBC）を礎と
した合成法の開発に着手した（Scheme 1）。その結果、４つの臭素原子と４つのイソプロピル基を持つDBC
を鍵中間体とした合成経路を見出し、液相で取扱い可能なバッキーボウルを創製した4)。Ｘ線構造解析やDFT
計算（B3LYP/6-31G(d,p)）等を用いた分析を行い、HOMO/LUMOマッピングやボウルの深さ、およびPOAV
（pi-orbital axis vector）等も確認することができた（Figure 1）。 

 

Scheme 1. Synthesis of Diindeno(1,2,3,4-defg:1’,2’,3',4'-mnop)chrysene (QR code for the ORTEP drawing). 

Figure 1. HOMO/LUMO mapping of the substituted buckybowl (left) and unsubstituted one (right). 
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