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【序】 年、ポリアセン系分子のモノアニオンが低温で 伝導性を示すことが

報告された。これらの 伝導性の実験的再現性については充分に示されていな

いが、これらの分子を始め、これまで 伝導性が示されていない分子における

伝導性発現の可能性について探ることは大変興味深く、学術上、意義がある

ものと考えられる。そこで、これらの 伝導性は分子内振動と LUMO との間

の振 相互作用によって引き こされるという仮説に基づき、 子 フォノン

結合定数を 算し、さらにさまざまなナノサイズ分子の 伝導臨界温度を予測

し 温 伝導性を示すための条件を提案した。具体的にはポリフェナントレン、

ポリアセン、コロネン、コラニュレン、キュバン(CH)8 などの炭化水素分子に

おける 子 フォノン結合定数を 算し、 子 フォノン相互作用の強さおよび

子 フォノン相互作用に重要な働きをする振動モードの振動数が、分子のサ

イズ、幾何学的構造とどのような関係にあるかを考察した。1

【方法】まず、各々の分子の最安定化構造を求め、その最安定化構造において

振動 析を行った。次に、各々の振動モードの方向に沿って、分子を変形させ

て、その 度エネルギーの一点 算を行った。一 子 似の基で、例えば、ア

ントラセンモノアニオンにおける振 相互作用結合定数は次のように定義でき

る。

さらに、分子性結晶における 子 フォノン結合定数は次のように定義できる。

なお 算は B3LYP 法、基底関数は 6-31G*を用いた。GAUSSIAN98 プログ

ラムを用いた。
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【結果と考察】一連の分子性物 における 算結果を図 1 に示す。この図によ

り、分子性化合物が 温 伝導性を示す条件として「(1) 分子サイズが小さい(2)

分子が い対称性をもつ(3) 振動数振動モードが 伝導性発現に重要な働き

をする(4)HOMO-LUMO ギャップが大きい」ということが提案できる。なお、

ペンタセン、テトラセン、アントラセンのモノカチオン 1a において、われわれ

の 算によって予 された振 相互作用の本 的特徴は、最 の光 子スペク

トルの実験結果 2 に 常に良く一致し、われわれの 算結果とそこから導き出

された振 相互作用に関する考察が正しいことが実証されている。

図 1. 子 フォノン結合定数とHOMO-LUMO gap
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1.pentacene C22H14,  2. tetracene C18H12, 
3. anthracene C14H10, 4.naphthalene C10H8, 
5. benzene (CH)6 , 6. picene C22H14, 
7. chrysene C18H12, 8. phenanthrene C14H10, 
9. cubane (CH)8, 10. borazine B3N3H6, 
11. B5N5H8, 12. B7N7H10.
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