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１） 水素ガスー酸素ガス（還元ー酸化）に応答する多環芳香族化合物

可視光条件下

紫外光照射条件下
（ 3 6 5  nm ）

ピセン-13 ,14-ジオン ピセン-13 ,14-ジオール

一般に安価で安全な多環芳香族化合物

に由来する光学特性を利用した検出技術

は、近年大きな注目を集めている。我々は

独自の手法で大量合成可能なピセン

13,14-ジオンが、水素ガス（還元条件）に応

答し、可視光条件では、黄色が無色に変化

し、紫外線照射下では無蛍光から青色蛍

光に変化する技術を開発した。また、生じ

るピセン13,14ジオールは酸素ガス（酸化条

件）と反応し、水素ガスとは逆の色調変化

を生み出す。なお、この技術は繰り返し利

用することが可能である。

２）導電性を有する多環芳香族化合物に組み込まれた安定ラジカル種
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almost planar. These results suggest that 2 might be the π conjugate 

system. Furthermore, in the crystal structure, 2 forms a one-

dimensional stacking along the a-axis with the interplanar distances of 

3.425 and 3.441Å, both of which are almost the same to the sum of the 

van der Waals radii. Almost the same interplanar distances to each 

other means the one-dimensional stacking can be regarded as a regular 

stacking. This situation enabled us to expect the electrical conductance 

along the a-axis. To evaluate the molecular stacking along the a-axis in 

detail, the overlap integrals between π–orbitals of adjacent 2 molecules 

were estimated by the extended Hückel method: the overlap integral 

between SOMOs was 3.0 × 10–3 and 7.9 × 10–3. The overlap integrals 

between HOMOs are enough large as an organic semiconductor, 

comparing them to typical values such as *** for phthalocyanines. 

Indeed, the electrical resistivity of a single crystal of 2 at room 

temperature was ~106 Ω cm, which is rather higher than ordinary 

organic compounds.  

 

Table **. Selected bond lengths (Å) in 1 and 2. 

 

 1 2 

a / Å 1.216() 1.311() 

b / Å 1.542() 1.436() 

c / Å 1.214() 1.306() 

d / Å 1.471() 1.405() 

e / Å 1.396() 1.423() 

f / Å 1.491() 1.473() 

g / Å 1.397() 1.420() 

h / Å 1.473() 1.413() 

 

 

 

In addition, obtained crystal of 2 was remarkably stable at 23 °C in 

desiccator over 1 year.   

The previously reported ESR spectra measured for borocyclic radical 

containing phenyl or pentafluorophenyl groups on borane atom, 

suggested delocalization of the unpaired electron over the 

phenanthrene backbone and multiple coupling with the 11B atom and 1H 

atoms. On the other hand, the ESR spectrum of compound 2 in solid 

state and solution state didn’t show obvious hyperfine structures. 

Therefore, the radical of our material might be localized on 

orthoquinone moiety. To determine the localization of radical, in silico 

study was carried out…. 

ESR

Thus, our fluorinated boron radical and 

Stephen’s radical should be classified each different chemical 

properties which as organic materials. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

After established efficient protocol for preparation of difluoro 

substituted borocyclic radical, pentaphene-6, 7-dione (3) was selected 

as another substrate (Figure 3). Thus, previously synthesized 
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Figure 2. ESR spectrum of 2 and its X-ray structure 

  
Figure 3. Synthesis of borocyclic radical 4 and it's ESR 

spectrum 
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Figure 2. ESR spectrum of 2 and its X-ray structure 

  
Figure 3. Synthesis of borocyclic radical 4 and it's ESR 

spectrum 

 

 

 
導電性：〜106 Ω cm

幅広いπ共役系を持つ多環芳香族化合物を電子

材料として応用する研究が世界各国で進められて

いる。我々はオルトキノン構造を組み込んだ多環

芳香族化合物に、光照射下、ハロゲン化ホウ素を

作用させると、室温でも安定なラジカル種が生成

することを見出した。この、新奇ラジカル種は、結

晶状態で高い導電性（〜106 Ω cm）を示す。ラジカ

ルを有する芳香環化合物が結晶中で積層構造を

形成していることが、この特異な電気特性を生み

出している要因である。

１） 水素ガスや酸素ガスのセンサーとして応用が可能であるだけでなく、ビタミンCなどの還元剤にも応答
するため、還元剤、酸化剤全般におけるセンサーとして利用が可能である。

２）これまでにない新しい有機導電性分子であり、有機半導体素子や有機二次電池に応用できる可能性
がある。

多環芳香族化合物
ガス検出
還元ー酸化剤検出
芳香族ラジカル
有機電子材料

有機半導体用組成物、ラジカル化合物とその製造方法およびデバイス
（特願2018-007665）

レドックススイッチング材料、並びに、当該レドックススイッチング材料を
利用したデバイスおよび当該デバイスの運転方法（特許第009114号）

お問合せ先：熊本大学 熊本創生推進機構 イノベーション推進部門
〒860-8555 熊本市中央区黒髪2-39-1

TEL ： 096-342-3145
E-Mail ： liaison@jimu.kumamoto-u.ac.jp


