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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 

 実際に有機合成する前に、分子の電子物性や最適化

構造などを量子化学計算で予想する事は、有機半導体

材料の開発に対して非常に効果的であると広く認識さ

れている。また、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結果は重要である。 

 有機半導体の中でも、有機トランジスタ材料や有機

熱電材料ではキャリア移動度が重要な物性パラメータ

であり、キャリアパスを形成する分子軌道や構造情報

が有益である。一方、有機太陽電池では電子エネルギ

ー準位や光吸収スペクトルが重要であり、電子物性情

報が計算され分子設計に利用されている。 

 本課題では新規有機半導体材料の開発を目的として、

様々な有機半導体材料の量子化学計算を行った。 

 

２． 具体的な利用内容、計算方法 

 Gaussian 16 プログラムパッケージを用い、DFT

計算により有機半導体分子の最安定構造、フロンティ

ア軌道のエネルギー準位と軌道分布等を計算した。ま

た、TD-DFT 計算により光吸収スペクトルや再配向エ

ネルギー等を計算した。GaussView 6 を用いて、計算

された分子軌道や吸収スペクトルの形状を確認した。

さらに、分子間の軌道の重なりは ADF プログラムを、

結晶中で働く分子間相互作用エネルギーは Psi4プログ

ラムを用いて定量的に評価した。 

 

３． 結果 

 独自に開発したナフトジチオフェン（NDTI）と呼ば

れる有機半導体骨格を用いて、3つの新しい n型半導体

高分子材料 pNB, pNB-Tz, pNB-TzDPを合成した。こ

れらの材料の熱電特性を実験的に評価したところ、図

１に示すようにTz骨格がスペーサーとして導入され直

線的な構造が再安定である pNB-Tzや pNB-TzDPが良

い熱電特性を示した。中でも側鎖の分岐位置を NDTI

骨格から離した pNB-TzDPが高い電気伝導率とゼーベ

ック係数を示し、熱電変換特性の指標であるパワーフ

ァクターは 53 uW/mK2に達した。 

 

図１．DFT 計算で得られた高分子（3 ユニット）の最

適化構造 

 

４． まとめ 

 本課題では様々な有機半導体材料の開発を行ってい

るが、効率的な材料探索や得られた実験結果を説明す

るときに量子化学計算は強力なツールとして活用でき

た。 

 

５． 今後の計画・展望 

 その他の有機半導体（トランジスタ材料や太陽電池

材料など）や計算内容（電子エネルギー準位や光吸収

スペクトルなど）に関しても、実験と計算を継続して

いる。高性能な新規有機半導体材料の開発を目指し、

結果によっては論文発表する予定である。 
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