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１． 本課題の研究の背景、目的、関係するプロジェク

トとの関係 

近年、軽量・柔軟・印刷が可能であるなどの特徴

を持つ有機半導体デバイスが注目されている。有

機半導体デバイスの性能を向上させるためには、

適切に設計された半導体分子を開発し、デバイス

へ応用していくことが重要であると考えられて

いる。本課題では新規高性能有機半導体材料の開

発を目的とし、様々な有機分子の開発を行った。 

 

２． 具体的な利用内容、計算方法 

Gaussian 09プログラムパッケージを用い、密度

汎関数法により有機半導体分子(NDTI 誘導体)の

フロンティア軌道レベル、分子軌道、最安定構造

に関する計算を行った。また、ADF プログラムを

用い、半導体分子間の transfer integralについ

ての計算も行った。 

 

３． 結果 

(1)電子受容性の高い NDTI（ナフトジチオフェン

ジイミド）骨格を基盤として、様々な n 型半導体

材料の合成を行った。合成した NDTI 誘導体は、

前もって行った量子科学計算結果とよく一致し

たフロンティア軌道エネルギーレベルを持ち、そ

の値に応じた有機トランジスタ特性を示した(n

型、または両極性挙動)。また、計算により得ら

れた分子軌道を用いて、NDTI 誘導体における置

換基ユニットが及ぼす電子的な影響についての

考察を行った。 

(2)p 型半導体材料として優れた分子骨格である

DNTT（ジナフトチエノチオフェン）をベースに可

用性置換基を導入した 2-EO-DNTT を合成した。

2-EO-DNTT を用いて、溶液塗布により優れたトラ

ンジスタを作製することができた。また、量子科

学計算結果を基にした分子配向の予想も行った。 

(3)BTD(ビチオフェンジオン)を基盤とした高分

子材料を開発し、その有機半導体特性を調査した。 

また、計算により得られた分子軌道を用いて、BTD

誘導体における置換基ユニットが及ぼす電子的

な影響についての考察を行った。 

(4)QNDT3(ナフトジチオフェンキノイド)を基盤

とした有機半導体材料について、そのクロミズム

変化を計算により、予想した。 

４． まとめ 

本研究では、様々な半導体材料の開発を行ったが、

量子科学計算に基づく計算結果(フロンティア軌

道レベル、再配向エネルギーなど)は物性の予

測・分子設計を行うにあたって非常に有用であっ

た。 

５． 今後の計画・展望 

今回得られた分子設計に関する知見を用いて、よ

り有用な有機半導体材料の開発を行う。 
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