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[序] π 電子系を持つ化合物の相対配置を自動的に探索可能となることで、π 電子系を持つ化合物の結晶構造予測

の実行に近づくと考えられる。今回、エネルギー計算に dftb+[1,2]を用いて、一般化した SHS法[3]によってベン

ゼン、ナフタレン、アントラセンの 2量体の相対配置を探索した。 

[方法] ベンゼン、ナフタレン、アントラセンの各単量体を dftb+を用いて構造最適化した後、片方の分子の分子

面から z軸方向に 5.0Å平行移動させた部分にもう 1つの分子を配置したものを初期構造とした。dftb+のパラメ

ータはいずれも matsci-0-3 を用いた。得られた初期座標をもとに、計算速度の向上のため、分子形状を固定し、

片方の分子の重心の位置をオイラー角の回転と並進移動によって最適化した。 

[結果]図 1 に、探索されたベンゼン 2 量体の EQ(平衡構造)とエネルギーを示す。現在までに 335 個の EQが得ら

れている。 

得られた相対配置は 5 種類の構造に分けることができる。DFT-D 法を用いた報告[4]では、10 個の EQ が得ら

れており、今回の探索と比較することができる。得られた相対配置は、2つの分子が重なるスタック型(EQ19, EQ43, 

EQ286)、片方がずれてスタックするずれスタック型(EQ4)、分子面に対して垂直、または垂直に近い角度でもう

一方の分子が交わるT字型(EQ92, EQ248, EQ31)、分子どうしが縁どうしで接するサイドスタック型(EQ93, EQ281, 

EQ237,EQ128)の 5 種類の配置に分類できる。サイドスタック型の相対配置は、DFT-D 法では 1 種類のみが報告

されている[4]のに対し、今回の探索では少なくとも 4種類が見つかっている。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

    

図 1 ベンゼン 2量体の相対配置とエネルギー 
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