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はじめに：ノンペリフェラル位でオクタアルキル置換された液晶性フタロシアニン (H2PcCnp
6 )は、

PCBMとの混合系により塗布型有機薄膜太陽電池への応用が検討されている 1,2)。一方で、その混

合薄膜の構造については不明な点が多い。本報告では、H2PcCnp
6 /PCBM混合系における構造形成

を分子動力学 (MD)シミュレーションにより検討した結果について報告する。

計算方法：用いたH2PcCnp
6 分子モデルは既報

3)と同じで、PCBMについても同レベルでモデル化

した。H2PcCnp
6 /PCBM混合溶液はクロロホルム等を溶媒として調製されるが 1,2)、今回の計算では、

構造形成のMD計算として現実的な implicit solventモデル 4)（具体的には geralized Bornモデルと

Langevin dynamicsの組み合わせ）を用いた。H2PcCnp
6 :PCBM=320分子:80分子を、(48 nm)3の立

方体MDセル中にランダムに配置して図 1に示す初期構造を作成し、常温にてMD計算を行った。

計算は、まず溶媒揮発過程をモデル化したセル各辺

の一定シュリンクステージを経て、その後一定圧力

下での自発凝集ステージに切り替えて行い、最終的

に実際の成膜密度程度近くまでの過程をシミュレー

トした。

計算結果：上記のシミュレーションの過程での構造形

成に着目すると、初期希薄状態から、まずH2PcCnp
6

分子がπスタック（J会合）により積層したカラム

が自発的形成し、さらにそのカラム端に PCBMが

配位した構造の形成が見られた。次に、これらのカ

ラム間の凝集が生じ、その過程で PCBM部位の集積

が見られた。MD計算 260 ns後のスナップショット

（H2PcCnp
6 はPcコア部のみ示した）を図２に示す（右

下部等に H2PcCnp
6 分子の J会合体が見て取れる）。

　上記の構造形成の過程での動径分布関数や構造関

数の変化については当日報告する予定である。
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図１初期構造

図２MD計算 260 ns後のスナップショット
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