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有機化合物を対象とした構造解析用圧力セルの開発 
Development of Pressure-cell for Structure Analysis of Organic Compounds 
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1   はじめに 

圧力によって物性に変調を与え、新奇物性の探索

及び物性発現機構の解明を行う研究手法は、有機・

無機を問わず様々な物質に対して行われている。特

に有機分子から構成される有機化合物の場合、比較

的低圧力(~1 GPa)によって劇的な物性の変化を示す

物質も存在する[1]。圧力印加による効果は、基本的

に格子定数の圧縮であるので、物性変調の起源を解

明するには、結晶構造の変化を調べることが重要と

なる。しかし、有機化合物のように単位胞内の原子

数が多い物質の場合、圧力下の結晶構造を調べるこ

とは容易ではない。そこで我々は、有機物における

構造物性研究を推進するため、高輝度な放射光 X 線

と大型 IP を生かした単結晶構造解析用圧力セルの

開発を行った。 

2   実験 

単結晶構造解析用圧力セルとしては、過去に長谷

川らによって報告されたものが存在する[2]。Be を

シリンダー材料として用いたこのセルは、低温で

1.5 GPa まで加圧できるが、Be 由来のデバイリング

が存在するため単位胞内の全ての原子の座標を決定

するフル構造解析の精度向上の妨げとなっていた。

今回、このセルをベースとして、シリンダー材料を

PBI へ変更したセルを用いてタウリン単結晶の構造

解析を 18 keV の X 線を用いて室温で行った。試料

は圧力媒体 Daphne7373 で満たしたテフロンカプセ

ル内に封入し、印加圧力は試料室内に封入した

NaCl の格子定数より決定した。 

3   結果および考察 

新たに開発した PBI セルと従来の Be セルの IP 写

真を図 1 に示す。PBI セルでは従来セルに存在した

明確なデバイリングは存在せず、常圧下と同様の手

法で解析が可能であった。構造解析の結果、R 値は

0.024 となり、Be セルの 0.043 から大幅に向上した。

解析精度の向上は、バックグラウンドがなだらかに

なった事で、測定可能な反射点数の増加と積分強度

の見積りが正確になった事が原因と考えられる。

PBI セルを用いた場合、低角に比較的高いバックグ

ラウンドが存在するが、高角では Be セルとほぼ同

じ程度にまで低下しており、有機結晶で重要となる

高角反射を充分測定可能であることが分かった。 

 

 
図１：0.4 GPa 下におけるタウリン単結晶の IP 写真． 

(a)PBI セル．(b)Be セル． 

4   まとめ 

 高圧下での構造解析には DAC がよく用いられて

いるが、単位胞内の原子数が多い有機化合物の場合

は、高角まで測定可能(2θMAX ~120°)なピストンシ

リンダー型圧力セルでなければ単結晶構造解析は困

難である。今回新たに開発した圧力セルは、今後有

機化合物における圧力誘起相転移の構造物性研究を

推進する上で非常に強力なツールとなる事が期待さ

れる。 
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