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有機半導体固体中で構成分子間の効率的な-重なりが実現される結晶構造は、高移動度の有

機電界効果トランジスタ（OFET）の活性層として有望である。我々は最近、1,3,6,8-位にメチルカ

ルコゲノ基を導入したピレン誘導体 (MT-, MS-pyrene)の結晶構造が、母体ピレンの dimeric 

herringbone 構造から、brickwork 構造に変わることを確認した[1-2]。また、このような brickwork

構造を構成する分子の相対位置を、量子化学計算により 2 分子間相互作用を計算することで分子

位置を最適化することによって求める”in-silico crystallization (ISC)”アルゴリズムを開発し、MT-, 

MS-pyrene の結晶構造の高精度な再現に成功した。さらに、brickwork 層間の関係が「並進」では

ない結晶構造である inclined brickwork 構造(図 1a, b)についても対応できるように ISC アルゴリズ

ムを拡張し、MS-pyrene と MT-perylene で観測された inclined brickwork 構造のシミュレーションに

も成功した[3]。 

Brickwork と inclined brickwork 構造以外で

効率的な-重なりが実現される構造として

rubrene の結晶構造に見られる pitched-積層

構造が知られている。我々は、母体が

herringbone 構 造 を 取 る benzo[1,2-b:4,5-

b’]dithiophene (BDT)の位にメチルカルコゲ

ノ基を導入したMT-BDT やMS-BDT が

pitched-構造(図 1c)を取ることを確認してい

るが[4-5]、本研究において、敢えてこれらの

化合物の brickwork 構造のシミュレーション

を行った。その結果、興味深いことに、実験

的に観測された pitched -積層構造における-stack 方向の分子相対位置は、シミュレーションにお

ける-stack 方向のそれと良い一致を示した(図 1d)。当日は inclined brickwork と pitched -積層構造

の類似性と brickwork 構造をベースとした pitched -積層構造のシミュレーションを行う拡張 ISC

アルゴリズムについて議論する。 
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図 1. MT-perylene の (a)brickwork と (b)inclined 

brickwork 構造。MS-BDT の(c) pitched-積層構造と
(d) brickwork 仮定シミュレーション結果との比較。 
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