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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

イスへ応用することが重要であると考えられる．

優れた有機半導体材料を効率的に探索するため

には，計算化学を用いて，候補分子の物性をあら

かじめ予測しておくことが有効である．また，実

際に材料を合成し，デバイスに応用して得られた

結果を説明する上でも，計算化学は重要である．

本課題では新規有機半導体材料の開発を目的と

し，様々な有機半導体材料の理論計算を行った． 

 

２． 具体的な利用内容、計算方法 

 Gaussian 09 および Gaussian 16 プログラムパッ

ケージを用い，有機半導体分子の最安定構造，フ

ロンティア軌道（HOMO および LUMO）のエネ

ルギー準位と軌道分布，電子遷移，再配向エネル

ギーを計算した．また，計算結果の確認と可視化

には，GaussView 6 を利用した．さらに，分子間

での軌道の重なり（移動積分）は ADF プログラ

ムを用いて評価した． 

 

３． 結果 

(1) 電子受容性のペリレノチオフェンジイミド骨

格をもつ種々の誘導体を新たに合成し，各種物性

を測定した．合成した材料は近赤外領域での吸収

および発光を示し，これらは計算で予測されてい

た値と対応していた．さらに合成した材料を，有

機薄膜トランジスタと有機薄膜太陽電池に応用

し，優れた特性を示すことが明らかになった． 

(2) メチルチオ基を持つ種々の p 型有機半導体材

料を合成した．これらの材料の結晶構造は，メチ

ルチオ基のない母体骨格とは大きく異なってお

り，ADF プログラムによる分子間のホールの移

動積分の計算結果から，二次元的な電子構造であ

ることが示唆された．実際に合成した材料の有機

単結晶トランジスタデバイスは高いホール移動

度を示した． 

 

(3) C–H 活性化を鍵とするチオフェン縮合ナフタ

レンジイミド誘導体の合成法を新たに開発した．

この手法を用いて，合成した新規材料の吸収およ

び酸化還元電位は，計算で予測されたものとよく

一致していた．さらに，これらの材料を用いた有

機薄膜トランジスタデバイスは，大気下で安定に

駆動する n 型特性を示した． 

 

４． まとめ 

 新規有機半導体材料の効率的な探索には，計算

化学を用いた候補化合物のスクリーニングは必

須であり，得られた実験結果を説明するためにも

計算が役に立った． 

 

５． 今後の計画・展望 

 密度汎関数法による単分子の最安定構造やフ

ロンティア軌道のエネルギー準位を評価するだ

けでなく，分子動力学計算などの手法も取り入れ，

分子集合体での分子配向や物性の評価も行う予

定である． 
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