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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）、オリゴフルオレン、チエノキノイド誘導体

(QQT(CN)4)のエネルギー準位や分子間相互作用を

Gaussian09を用いて求め、構造物性相関を検討した。 

 

２． 具体的な利用内容、計算方法 

 フルオレン・ユニットの数が異なるオリゴフルオレ

ンについて、それぞれ構造最適化を行い、HOMO およ

び LUMO を求めた。ユニット数とエネルギー準位の関

係について検討した。 

 QQT(CN)4 について、計算する分子群の違いに応じ

たエネルギー準位の分裂の変化を検討した。 

 

３． 結果 

オリゴフルオレンでは、ユニット数の逆数に比例し

て、HOMO および LUMO が変化することが確認され

た。この結果は、溶液やフィルムでの実験結果に一致

した。 

QQT(CN)4 の針状結晶では、結晶の長軸方向に、強

い分子間相互作用があることが分かった。この方向で

は、エネルギー準位の分裂が cos(/(N+1))に比例して増

大し、tight-binding theory に則っていることが分かっ

た。また、HOMOと LUMO の分裂幅は同程度であり、

ambipolar 型の電荷輸送特性を有していることが分か

った。これは、実際のトランジスタにおける実験結果

に一致した。 

 

４． まとめ 

 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 

 有機半導体材料で再配向エネルギー計算を行い、電

荷輸送特性との相関について検討する。また、発光材

料のエネルギー準位を求めていく予定である。 
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