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メカノクロミック有機蛍光材料の粉末未知結晶構造解析 

Crystal structure analysis of mechanochromic luminescent organic crystal by SDPD 
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1   はじめに 
近年、機械的刺激を受けると固体発光の色を可逆

的に変化させることができるメカノクロミック発光

性有機結晶材料の研究が盛んに行われており、幅広

い応用が期待されている。機械的に誘起される発光

色の変化のメカニズムを解明することは困難であっ

た。特に発光色の変化は、ほとんどの場合、結晶相

とアモルファス相の間の遷移に起因するが、結晶の

個々の形態（結晶習性）と機械的刺激に対する特異

的な反応との関係については未解明である。 
我々は、置換されたトリフェニルイミダゾリルベ

ンゾチアジアゾール誘導体において、周辺置換基の

立体的かさ高さを修飾することで劇的に結晶晶癖と

メカノクロミック発光（MCL）特性の両方を変化さ

せることに成功し、また物性と構造の相関を明らか

にするために関連する化合物 1d（図１）結晶の粉末

未知結晶構造解析を行った[1]。 
 

 

 
図１ 化合物(1d) 

 
2   実験 
物質構造科学研究所・放射光科学研究施設

（Photon Factory）BL-4B2 の多連装型回折計 MDS 
を用いて、放射光による高分解能粉末 X 線回折デー

タ測定を行った（波長 1.197512 Å）。粉末は 1.5 mm
φ のキャピラリに充填し、常温で測定した。X-Cell 
を用いて指数付けを行い、Materials Studio Reflex を
用いて初期結晶構造決定及び Rietveld 結晶構造精密

化を行うことで、化合物 1d の結晶構造を得た。 
 

 
 

3   結果および考察 
化合物 1d 結晶の最終的な Rietveld 構造精密化の

結果を図２に示す。最終 Rwp は 8.26%となった。 
 

 
図 2 最終 Rietveld フィッティング 

Space group P21/c, a=21.5563(6), b=16.7571(3), 
c=17.1422(2) Å, β=111.6928(18)°, V=5753.6(2) Å3, Z/Z’ 

8/2, Rwp=8.26%, Dc=1.27 g/cm3 

 
結晶中には分子量の大きな独立２分子が存在したが、

高分解能粉末回折データから未知結晶構造の解析に

成功した。分子構造を図３に示す。２つの分子はコ

ンフォメーションが大きく異なっていた。また弱い

分子間相互作用による一次元スタック構造が見られ

た。1d は針状結晶で黄色の蛍光を示し、MCL は示

さないが、このような分子コンフォメーションと結

晶構造が黄色の蛍光を導くと考えられ、置換基によ

る結晶物性制御が有効であることを示した。 

 
図３ 1d の分子構造 
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