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強固な会合を示すが柔軟な構造のホスト内での楕円体ゲストの不偏回転運動 
Unbiased Rotational Motions of an Ellipsoidal Guest in a Tight Yet Pliable Host 
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1   はじめに 
我々は芳香族分子を環状に連結した分子の化学を

探求してきており，炭素と水素のみで構成された単

純な sp2 炭素ネットワークが，多様な物性・機能を
示すことを次々と見出してきている．今回，7 分子
のナフタレンを環状に連結した[7]cyclo-amphi-
naphthylene ([7]CaNAP)が，分子中央の孔に C70フラ
ーレンをゲストとして閉じ込めた超分子錯体分子を

合成し，放射光 X 線を用いた単結晶構造解析をもと
に，その構造を探求した． 
2   実験 
[7]CaNAP⊃C70超分子錯体は，分子式 C140H42，分

子量 1,724であり，有機分子としては巨大な構造を
有する．良質な結晶を得ることが難しく，高輝度な

AR-NE3Aビームラインを用いて複数の結晶をスク
リーニングすることで，良好な結晶を見つけ出すこ

とができた．Pilatus PAD型大型検出器による，迅速
なデータ収集により，限られたビームタイムの中で

多くのデータセットを取得できる利点を十分に生か

すことができた． 
3   結果および考察 
結晶は，直方晶系の Pca21 の空間群であり，a = 

25.96 Å, b = 20.55 Å, c = 35.86 Å, V = 19,122 Å3の格子

定数であった．非対称単位に，2 分子の超分子錯体
が観測され，C70 はディスオーダーしていた． 
SQUEEZE をもちいた溶媒分子の処理を経て，最終
的に R1 = 11.12%, wR2 = 33.8%の精度で構造解析を完
了できた（図 1）．平滑な[7]CaNAP の内面に，C70
分子がぴったりはまり込む構造を決定できた． 
錯体の会合定数は，溶媒に依存するが Ka = 107-109 

M–1 と非常に大きく，X 線構造解析で観測された適

切な大きさのホスト-ゲスト錯体の物性を立証でき
た．一方，理論計算を併用したところ，溶液中で

C70 はホストから抜け出すことなく，内部で自由回
転し，ホストはゲストに追従して柔軟に構造を変え

ることがわかった． 

 
図１. 超分子錯体の結晶構造．C70を基準にディスオ

ーダーした[7]CaNAPを重ね描きした． 
4   まとめ 
強固な会合ながら，ゲストの動きに合わせて柔軟

にホスト構造を変える珍しい超分子錯体を見出すこ

とができた． 
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