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Most molecular conductors are based on interactions between planar π-conjugated molecules. 

However, the new molecule EtHAC (Decaethylhexapyrrolohexaazacoronene) (Fig. 1)1) forms 
hyperconjugated systems including ethyl groups. The charge-transfer complex (EtHAC)2I3 
consists of EtHAC0.5+ and I3

－ . It exhibits three-dimensional metallic properties with 
intermolecular interactions via the ethyl groups.2) In this study, we performed the X-ray 
structural analyses, DFT band calculations, and measurements of anisotropy in electron spin 
resonance (ESR) and electrical resistivities. Based on the results, the material exhibits three-
dimensional metallic properties. For example, the ratio between the resistivities along the a-, 
b-, and c-axes is ρa : ρb : ρc = 1 : 25－60 : 20－40. The a-axis is parallel to the EtHAC columns. 
It means that the ethyl groups are involved in the conduction pathways. We will also discuss 
the interactions between ethyl groups and I3 anions associated with the anisotropy of electrical 
conduction.   
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従来の分子性導体は、平面分子に広がる π 共役系を介する電
荷移動相互作用により低次元の金属的伝導性を発現するもの
が大半であった。一方、縮環した芳香環周縁に 10 個のエチル
基を持つ有機分子 EtHAC (Decaethylhexapyrrolohexaazacoro-
nene) (Fig. 1)1) は芳香環からエチル基末端まで広がる超共役系
をもつ。EtHAC0.5+ラジカルカチオンと I3

－アニオンから構成さ
れる電荷移動錯体(EtHAC)2I3 は、EtHAC のエチル基を介する
電荷移動相互作用により、三次元金属的伝導性を発現する 2)。 
本研究では、(EtHAC)2I3 について X 線構造解析、密度汎関

数理論に基づく第一原理バンド計算、及び電子スピン共鳴(ESR)と電気抵抗率に関する異
方性の測定を行った。ESR の角度依存性と計算結果のフェルミ面はこの物質が三次元金
属であることを支持する。また、a, b, c 軸方向の電気抵抗率の比は ρa : ρb : ρc = 1 : 25－60 : 
20－40 であり、比較的小さな異方性を示した。これは EtHAC 積層方向(a 軸方向)の伝導
に加えて、隣接する EtHAC のエチル基間の電荷移動相互作用が伝導に関与していること
を裏付ける結果である。発表では伝導の異方性及びエチル基とヨウ素の電子状態に注目
して議論する。 
1) Y. Sasaki et.al, molecules, 2020, 25, 2486. 2) M. Ikeda et.al, submitted.  

Fig. 1 : Structure of EtHAC.
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