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1. 諸言 フタロシアニン誘導体 1,4,8,11,15,18,22,25-octahexylphathalocyanine (C6PcH2)は高いキャリ

ア移動度を示すことが報告されており、電子デバイス材料として期待されている[1]。また、結晶構

造の異なる α型と β型の結晶多形が存在することが明らかとなっている[2]。理論計算により α 型

結晶は β 型結晶と比較して 1 桁程度高いキャリア移動度を示すことが報告されているが[3]、それ

ぞれの結晶多形の形成条件に関しては未だ明らかとなっていない。本研究では α型と β型それぞ

れの単結晶を作製し、選択的な結晶多形形成条件について熱分析を用いて検討した。 

2. 実験 再結晶の手法として溶媒蒸発法と温度降下法を用い、C6PcH2の α型結晶と β型結晶を作

製した。再結晶溶媒としてテトロヒドロフランとアセトニトリルの混合溶媒を用いた。α 型結晶

を粉砕して粉末とし、示差走査熱量測定(DSC)および X 線回折(XRD)測定により熱挙動を調べた。 

3. 結果 DSC における α 型結晶の熱挙動を図 1 に示す。

一回目の昇温時のみに 59 °C および 82 °C における熱異

常を検出したことから、加熱により結晶形が変化したこ

とが示唆された。粉末 XRD パターンの温度依存性を図

2 に示す。室温から 70 °C までの範囲で α型結晶に対応

する XRDピークが得られ、90 °C 以上の加熱により β型

結晶に対応する XRD ピークが得られた。以上の結果よ

り、82 °C における熱異常が α型結晶から β型結晶への

不可逆な相転移に対応していると考えられる。また、ギ

ブズの自由エネルギーによる議論により室温において α

型結晶が安定な構造であることを明らかにした。当日は

詳細な結晶多形形成条件について、それぞれの結晶多形

における側鎖の乱雑度を用いて議論する。 
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Fig. 1 DSC thermograms of α-type C6PcH2. 

Fig. 2 Temperature dependence of powder 

XRD patterns of α-type C6PcH2. 
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