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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 

有機エレクトロニクスの発展に向けて、有機電界効

果型トランジスタ（Organic Field-Effect Transistors : 

OFETs）が精力的に研究されている。有機材料のフロ

ンティア軌道間相互作用と再配向エネルギーは、分子

パッキングや分子構造によって決定されるものであり、

OFETs の動作特性（キャリア極性やキャリア移動度な

ど）を決定する大切な因子である。このため、有機材

料の構造と OFETs の動作特性の相関を明らかにする

ことは、有機エレクトロニクスの更なる発展に必要不

可欠である。 

本課題では、ビスアゾメチン色素誘導体（DE2、

BSK25）やペンタセン、C60を用いた OFETs の動作特

性に関して、Gaussian09 と ADF2010 を用いて量子化

学計算を行い、構造物性相関を検討した。 

 

２． 具体的な利用内容、計算方法 

 それぞれの材料の CIF データを元に、単結晶内で考

えられうる 2 分子の組み合わせを全て取り出した。こ

れらに対して、半経験的分子軌道法（Gaussian09、

ZINDO/S、STO-3G）と密度汎関数法（ADF2010、PW91、

TZP）を用いて一点エネルギー計算を行い、フロンティ

ア軌道間相互作用を見積もった。また、DE2 に関して

は、分子を 3 次元に拡張させた計算も行った。 

 

３． 結果 

2 分子間の計算から、DE2 単結晶内には HOMO 同士

の相互作用と LUMO 同士の相互作用が同程度の大き

さである ambipolar なキャリアの輸送経路が存在する

ことが分かった。これらの相互作用は、代表的な p 型

輸送材料であるペンタセン単結晶と代表的な n 型輸送

材料である C60 単結晶内の軌道間相互作用に匹敵する

大きさであった。DE2 単結晶の ambipolar 性は、3 次

元拡張型の計算からも確認されており、配向を制御し

た時に観測される DE2-FET の ambipolar 輸送特性と

良い相関を示した。また、DE2 と BSK25 の比較を行

った結果、OFETs のキャリア輸送には相互作用の方向

が重要であることが分かった。 

 

４． まとめ 

 多様な有機材料と量子化学計算、FET 特性評価など

を用いて、有機半導体材料の電荷輸送特性に関する知

見を得た。 

 

５． 今後の計画・展望 

 DE2 以外の材料に対し、3 次元拡張型の一点エネル

ギー計算と再配向エネルギー計算を行う。また、他の

有機材料に関しても今回と同じ検討を行う予定である。
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