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Electron-donating quinacridone derivatives with diarylmethylene units (1a,b) and 

corresponding acridone derivatives (2a,b) for comparison were prepared and their dynamic 

behavior, molecular structure and redox properties were investigated. Temperature-dependent 

change in proton signals of 1a,b were observed in VT-NMR measurements. DFT calculation 

as well as single crystal structure analyses revealed that this temperature-dependence was due 

to dynamic equilibrium between curved butterfly and chair structure. 1b showed reversible 

three-stage four-electron oxidation process in cyclic voltammogram. 
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芳香族五環系ジアミノジケトンであるキナクリドンは優れた光物理的、電子的性質

を有する。一方、酸化還元に際し構造が可逆的に変化する動的酸化還元系は、化合物

へ電気化学的双安定性を付与することが可能である。我々はキナクリドンを基盤とし

た動的酸化還元系分子の検討を行ってきた 1。本研究では種々のジアリールメチレン

基を導入したキナクリドン誘導体 1a,bと、その部分構造を持つアクリドン誘導体 2a,b

を合成し、その分子構造、動的挙動、酸化還元特性を調査した。 

1a,b の温度可変 1H NMR 測定において、芳香族プロトンに対応するシグナルのシ

フトおよび低温でのブロードニング化が観測された。DFT 計算および単結晶 X 線構

造解析の結果から、1a,b はバタフライ型及びアームチェア型構造をとることが示さ

れ、1H NMR における温度依存性はこれらの構造間の平衡によるものと考えられる。

1bの CV測定において、Eox = 0.27, 0.38, 0.78 Vに異なる強度を示す三つの可逆な酸化

波が観測された。2b との比較より、段階的にテトラカチオンへ酸化されていると考

えられる。 
 
 

 
 
 

Figure 1. Chemical strucuture of 1 and 2. 
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