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 Quinophthalone compounds have long played an important role as dyes and pigments 

because of their bright yellow color. However, the reports about their crystal structures are very 

rare.1~3) In this study, we report the crystal structures of quinophthalone compounds with an 

ether bond at 8 position. All quinophthalone moiety showed NH-type tautomer and we found 

to be highly planer structurer with NH…O intramolecular hydorogen bonds. π-Stack was also 

found in all crystal structures. But the stacking mode were different from the parallel (1b) and 

the anti-parallel (1a, 1c and 1d) motifs. In addition, we found that the distance between the π-

stacks was shortest in 1a. 
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キノフタロン化合物は鮮明な黄色を呈するため古くから染料や顔料として重要な

役割を担っており，今まで数多くの類似化合物が合成されてきた。しかし，その結晶

構造に関する報告はほとんどされていない 1~3)。本研究では，8 位にエーテル結合を

持つキノフタロン化合物(1a~1d)の結晶構造を明らかにした。

1a~1d はいずれも NH 型の互変異性体であり，インダンジオ

ン部位やエーテルとの NH…O 分子内水素結合を形成し，高い

平面性を有していることが明らかとなった。さらに，いずれ

の結晶構造でも，キノフタロン骨格は π-スタック構造を形成

していたが，1b は順平行，その他の 1a, 1c, 1d は逆平行とい

った違いが見られた。また，π-スタック間の距離は 1aが最も

短くなっていた。 
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Table 1. The difference ofπ-stack 

Figure 1. Single crystal structures of a) 1a and b) 1b. 

a) b) 
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