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研究成果概要 

 本研究では、京都大学化学研究所スーパーコンピュータシステムを利用し、計算化学統合

パッケージ Materials Studio を用いて、有機電子機能性材料の物性評価を理論的に行う予

定である。 

有機構成単位（例えば、芳香族アミンと芳香族アルデヒドなど）を拡張構造に共有結合した

多孔性共有結合有機骨格 (COF) は、その多孔質性に由来するガス吸着性や水素発生材料、

二次元無限共役構造およびパイ共役平面のスタックに由来する電気伝導性、開核分子の自

由な組み込みにより磁気的性質などが期待されており、それら物理性質を理解するためには

分子の結晶構造を知ることが重要である。現在のところ結晶性の高い COF の合成に成功して

おり、X 線回折測定において結晶性ピークを観測することができているが、ブロードピークの

ためその帰属は複雑であり、単結晶 X 線構造解析での解析も困難である。そこで、Materials 

Studio に含まれる、DMol3, Forcite, Reflex Plus などを用いて、粉末回折の実験データから

得られた回折パターンと理論計算で得られるシミュレーションを比較し、結晶構造の推測を行

う予定である。これらの結果が、高機能性材料の模索に役立つことを期待する。 
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