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9.	
 	
 研究実績の概要	
 

下欄には、当該年度に実施した研究の成果について、その具体的内容、意義、重要性等を、交付申請書に記載した	
 

「研究の目的」、「研究実施計画」に照らし、600 字～800 字で、できるだけ分かりやすく記述すること。また、国立	
 

情報学研究所でﾃﾞｰﾀﾍﾞｰｽ化するため、図、ｸﾞﾗﾌ等は記載しないこと。	
 

N,N’-ジアルキルイミダゾリウムイオンは、正電荷が5員環に非局在化した特異なカチオン構造を有する
。このような、フォトクロミック分子のアリールユニットとしてイミダゾリウムを導入したジアリールエ

テンおよびターアリーレンは、フォトクロミック反応に伴う正電荷の局在化制御により、種々のスイッチ

ング特性を発現することが期待される。一方、ヘキサトリエン‐シクロヘキサジエン系のフォトクロミッ

ク反応（光電子環状反応）は、特定のコンフォメーションからのみ進行することが知られている。3つの

ヘテロ芳香族により構成されるターアリーレンにおいては、多様な分子間相互作用が期待され、そのよう

な分子間相互作用を利用した特定コンフォメーションへの分子フォールディングならびに高感度フォト

クロミック反応系の設計が可能である。	
 

分子内において、CH/N相互作用ならびにS/N相互作用により分子のフォールディングを固定した新規ジ

チアゾリルベンゾチオフェンを設計した。結晶構造より、フォトクロミック分子が光反応活性なコンフォ

メーションに固定されており、上記の相互作用が協調的に分子フォールディングに寄与していることが明

らかとなった。以上の分子内相互作用は、溶液中においても1H-NMR測定から確認され、反応活性型のコン

フォメーションが優先的に形成されていることが示唆された。フォトクロミック反応特性を閉環反応量子

収率測定により評価したところ、0.98±0.02とほぼ100%の効率で光閉環反応を示すことを見出した。以上

より、適切に分子内相互作用を設計することにより高い反応効率を示すフォトクロミック分子システムを

構築できることを明らかにした。	
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