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金属錯体の光機能制御には、高効率な光吸収と錯体形成および機能発現に適した配
位子の設計が求められる。本課題では、平面芳香族化合物と異なる性質を示す湾曲
状芳香族コラニュレン骨格に配位部位を導入し、その構造と性質を量子化学計算を
用いて検討することで、機能性金属錯体の設計・合成と機能制御を目指した。

実験
Experimental

コラニュレン骨格を有する配位子、錯体および対照化合物のGaussian 16を用い
たDFT計算により分子構造最適化および振動計算を行い、TD-DFT計算によりエネ
ルギー計算や吸収スペクトルのシミュレーションを行った。

結果と考察
Results and Discussion

湾曲状コラニュレン骨格に配位部位を導入した配位子を設計し、コンフォメーショ
ン異性体の構造最適化および振動計算を行った。この結果を、測定結果と合わせて
検討し、配位子および錯体の構造に関する情報を得た。今後、さらなる研究により、
得られた錯体の機能制御を目指す。学会発表および論文発表の準備も進める。
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