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現在, 有機材料を用いた電子デバイスの研究開発が盛んに行われている. 特に 1990 年代のペ

ンタセン等の結晶薄膜を用いた高移動度有機トランジスタの研究により, 有機半導体の利用価値

は急速に高まっている. 単斜晶系結晶である[n]フェナセンはペンタセン等と並んで高い移動度を

持ち, フェニルリングの数の増加とともに移動度も増加するという傾向が示され, 注目されてい

る[1]. また, CTR 散乱による結晶薄膜の表面界面構造の解析も進められている. 一方で, フェナセ

ンの結晶構造は, ピセンより低分子のものについてわかっているものの, それより大きなフェナ

センについては粉末 X 線結晶構造解析による結晶の格子定数の測定に止まり, 結晶内の分子配

列, 原子座標については十分に明らかになっていない. そのため, CTR 散乱の構造解析や伝導特

性のミクロな機構についての解析のためにも理論的に結晶構造, 原子座標の決定が求められてい

る.  

そこで, 既知の低分子量のフェナセンの結晶構造から高分子量の結晶構造を予測し, それを密

度汎関数理論による第一原理計算を用いて構造最適化することで安定構造を求めた. 計算に用い

たソフトウェアは, 平面波基底のQuantum ESPRESSOであり, 交換・相関汎関数にはvan der 

Waalsの効果を取り込んだrev-vdW-DF2 [2]を用いた. [11]フェナセンの格子定数とエネルギーバ

ンド分散をそれぞれ Table 1, Figure 1 に示す. 発表では[6]および[8]-[11]フェナセンに関する結晶

構造の格子定数, 角度, 原子座標, 有効質量等の詳細について, n の増加による変化とともに, 計

算の現状を報告する. 
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a[Å] b[Å] c[Å] β[°] 

8.419 5.983 26.461 93.62 

Table 1: [11]フェナセンの格子定数 

Figure 1: [11]フェナセンのエネルギーバンド分散と
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