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（５）研究成果の概要（公開） 
＊背景および目的、方法と結果、について、公開して差し支えない範囲で 1 ページ以内で記載。 

【背景と目的】 
我々はクネーフェナーゲル縮合により一連の D–π–A 型化合物を合成し、それらが置換基の位置や種類

に応じて発光強度の増減や、青色から黄色まで幅広い波長範囲での発光色変化を示すことを見出した。特

に注目すべき点として、これらの化合物群は溶液状態では弱い発光であるのに対し、凝集することで発光

強度が増大する凝集誘起発光を示す。本研究では、MicroED による結晶構造解析によって構造と上記のよ

うな特徴的な発光特性との相関解明を目的としている。 
【方法と結果】 
 再結晶により単結晶 X 線回折に適したサイズの結晶が得られた場合には、市販の X 線回折装置や放射光

施設 SPring-8 にて測定し、結晶構造解析を行った。一方で、極微小結晶の集合である粉末状のサンプルし

か得られない化合物に関しては MicroED 測定を行い、複数の結晶について構造解析に成功した。その結

果、目的物のほかに原料や合成の中間体、さらには結晶多形が存在することが明らかとなった。特に原料

の結晶については、思いがけず以前の報告例とは異なる新規の多形構造の解析に成功している。これまで

に解析済みの結晶構造と今回 MicroED により解析に成功した結晶構造を比較したところ、分子の平面性

や集積様式の違いが明らかとなった。それらの違いが発光特性の違いをもたらしていると考えられるが、

現在、その影響に関して分子軌道計算の結果も考慮しながら機構解明を進めている。 
 


