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1．背景と研究目的 

有機化合物を基にした材料・デバイス開発において、その耐久性は重要な要素である。それらの機械

的な破損の原因の一つとして、温度変化による度重なる膨張と収縮や、急な温度変化(熱衝撃)がある。

これを克服するため、温度変化に対して、ほとんど体積変化を示さないという性質(ゼロ熱膨張)が注目

されている。ゼロ熱膨張材料の作製は、通常の熱膨張材料と、昇温により可逆的に収縮する負熱膨張材

料を混合することにより得られるため、有機材料と親和性が高い、有機物を用いた負熱膨張材料の開発

が必要である。負熱膨張挙動は多孔性の材料にしばしば見られる性質で、本研究では、カーボンナノベ

ルトであるイソシクロフェナセン(ICP)に注目し。単結晶構造解析により、その直径が温度上昇によって

減少することを見出している。本課題においては、このカーボンナノベルト直径の熱縮小現象の高精度

データの取得を目的とした。 

 

2．実験内容 

単結晶試料は[12]ICP1を THF 中で再結晶させることにより得た。これをミネラルオイル中で単結晶マ

ウント用ループにすくい、固定した。X 線波長は 1.12 Å、検出器は Q315r を利用し、95 K および 298 K

で回折測定を行った。1 イメージにおける結晶振動角は 1°、照射時間は 10 sec で行った。 

 

3．結果および考察 

95 K、および 298 K で得られた[12]ICP 単結晶の回折データ

の indexing を行ったところ、既報 1の立方晶系の格子（Fig 1 

上）であることがわかった。格子定数は、95 K のものより 298 

K のもののほうが大きく、正の熱膨張挙動をとっていること

が明らかとなった。しかしながら、[12]ICP 一分子のレベルで

の詳細な構造を得るには至らず、これまでに実験室装置で得

られていた、この環状分子径の負熱膨張挙動（Fig 1 下）をと

るかどうかを明らかにするには、より高解像度の回折測定が

必要であると考えられる。 
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Fig.1  [12]ICP の立方晶系の結晶構
造、および、その直径の温度依存性 


