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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に実装されている量子化

学計算ソフトウェアGaussian16ならびにQuantumESPRESSOを使用し、アントラセン結晶とジ

アントラセン結晶の状態間のエネルギー差に対する、光反応と相転移の寄与を解析した。

結晶相における分子の光反応とそれに付随する相転移現象は、準安定構造の生成や潜熱

の変化を伴うことから光熱変換材料(Molecularsolar thermal fuel, MOST)への応用が期待さ

れている。アントラセン分子は結晶中で[4+4]光環化付加反応を示し、分子構造と結晶構造の

変化を経て、ジアントラセン結晶に変換される。ジアントラセン結晶は加熱によって、アントラセ

ン結晶へと逆変換され、この過程でエネルギーが放出される。しかし、二者のエネルギー差に

は、結晶相での環化付加反応に伴う分子構造および結晶構造由来の寄与が存在し、これら

の定量的な評価方法は報告されていなかった。

先行研究で明らかになった結晶構造に基づき、化合物 1-3(Fig. 1)のアントラセン結晶とジ

アントラセン結晶間のエネルギー差を周期境界条件 DFT計算によって評価した。さらに、この

総エネルギーにおけるジアントラセンの結合解離エネルギー(M.袖砂および格子エネルギー

変化(M.加）の寄与を算出した。その結果、全ての結晶で Murutが全体的なエネルギー放出の

主な要因となっていることが明らかになった。この成果はアントラセン結晶を利用したMOSTの

設計やメカニズム解析に貢献することが期待される。
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Fig. 1 Schematic illustration for thermally induced cycloreversion of dianthracene to anthracene. 
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