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有機半導体の特徴の一つである構造柔軟性の起源は、弱い分子間相互作用にある。この弱い相

互作用は、圧力による物性の大きな変化をもたらす。ルブレンや DNTTでは、加圧による移動度

の増加が報告されている [1,2]。移動度の増加は、圧力による分子間配置と運動性の変化に起因し

ていると考えられている。そこで、我々は、結晶構造最適化法ならびに予測法を用いて[3-5]、圧

力下での有機半導体の結晶構造の変化を理論的に研究した。本発表では、ルブレンについて報告

する。計算は、分子力場として MMFF94を用い、CONFLEXプログラム [4]を用いて行った。 

図 1に、結晶構造予測法を用いて理論的に得られたルブレン三斜晶の構造（赤）を実験構造（青）

[6]と重ね合わせて比較した。図（a）は常圧、（b）は圧力下（計算 10 GPa; 実験 7.12 GPa）での結

果である。実験的には、この圧力で別の三斜晶に相転移することが報告されている。図に示すよ

うに、実験に対応する２つの三斜晶構造を結晶構造予測により求められることがわかる。このこ

とは、構造柔軟性のある有機半導体の圧力構造変化の計算に対する本手法の有効性を示唆してい

る。当日は、構造変化の詳細と相転移機構についても報告する予定である。 

 

 

 

【図１】ルブレン三斜晶

構造に対する結晶構造予

測法（赤）ならびに実験

構造の比較。 (a)常圧。（b）

圧力下(計算 10 GPa; 実験

7.12 GPa) (a) (b) 
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