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【研究の背景・目的】 
芳香族とは有機化学における重要な基本概念であ

り、剛直な平面構造・高い疎水性・置換基の方向規
定・低い HOMO-LUMO ギャップなど特有の性質を
有しており、医薬品、機能性材料などに広く用いら
れてきました。様々な特徴を持つ高機能芳香族化合
物は、次世代のテクノロジー（記憶媒体、有機半導
体、レーザープリンター、癌の光線力学療法、非線
形光学物質、分子イメージングなど）には欠かせな
い材料と考えられています。 
本研究課題では、次世代の芳香族科学を開拓する

ことを目的とし、合成化学・元素科学・理論計算・
分光学などを結集して、芳香族（芳香族、反芳香族、
非芳香族）の原理に立ち返り、全く概念的に新しい
金属含有芳香環の創製、極低 HOMO-LUMO ギャッ
プ芳香環の設計・合成法などを切り拓きます。 
 

【研究の方法】 
本研究課題では、有機化学・物理化学・理論化学

の観点から次世代の芳香環の化学を切り拓くべく以
下の 4 つの課題を中心に取り組みます。 
① 新しい芳香族反応の開拓（超強酸、超強塩基、触

媒、環化反応の開発） 
② 芳香族（ホモ/メビウス/非ベンゼン系芳香族、反

芳香族、非芳香族）の起源にせまる 
③ 金属含有（有機–無機ハイブリッド型）芳香環の創

製 
④ 太陽電池・分子イメージング・光化学療法を指向

した低 HOMO-LUMO ギャップ近赤外芳香族分
子の設計と合成 

 
【期待される成果と意義】 

本研究課題において期待される成果の一つに、新
たな近赤外色素分子の創製が挙げられます。これま
での近赤外色素は、狭い HOMO-LUMO ギャップを
実現するために、高い HOMO と低い LUMO が必要
とされてきました。しかしながら、この高い HOMO
が災いして化合物の安定性に欠ける（酸化に弱い）
という欠点が物質としての限界をもたらしていまし
た。本研究課題では、低い HOMO を有する安定な近
赤外色素の開発に挑みます。この新たな近赤外色素
は、癌の光化学療法や分子イメージングに大変期待
されています。近赤外光は、体の奥底まで浸透して
細胞の隅々まで届かせることができるからです。次
世代有機太陽電池の世界でも、近赤外光を利活用で
きる分子の創製が求められています。これまで、近

赤外光を利活用できる安定な有機分子が存在しなか
ったからです。他にも、様々な物性が期待される次
世代芳香族化合物の創製と機能創発を目指します。 
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