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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 

 有機半導体は，軽量・柔軟・印刷が可能であるなどの

特徴を持つ電子デバイスへの応用が期待されている．

これまでにデバイスの性能を向上させるために，高い

キャリア移動度を持つ有機半導体材料が開発されてきた．

しかし，それらの多くは単分子レベルでの設計に主眼が置

かれており，分子集合体としての電子的性質を決める結晶

構造の制御は実現されていなかった．特に，高いキャリア

移動度を示すルブレンが持つ「傾斜型π積層構造」は，他

の半導体分子の結晶構造ではほとんど見られないことから，

この結晶構造を持つ分子を開発することが，有機半導体材

料の研究における長年の課題であった． 

 そこで本課題では，有機半導体分子の結晶中で働く分子

間相互作用の異方性に着目することで，分子設計を基盤

とした結晶構造の制御が可能かどうかを検討した． 

 

２． 具体的な利用内容、計算方法 

 単分子での有機半導体分子の電子的性質（HOMO およ

び LUMO のエネルギー準位，再配向エネルギー）は

Gaussian 16 を用いて計算した． 

 一方，結晶中での分子間の軌道の重なりは ADFプログラ

ムを用いて評価した．さらに，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 

 チエノアセン類の特定の位置にメチルチオ基を導入する

と，分子形状に依存して，分子間相互作用が有効に働く方

向が制御でき，ルブレン様の「傾斜型π積層構造」を実現

することを見出した（図１）．さらに，得られた分子を用いた

有機単結晶電界効果トランジスタを作製し，評価したところ，

4 cm2/Vsを超える高い移動度を示した． 

 

 

図１．メチルチオ基を導入したチエノアセンの分子構造，結

晶構造と分子間の HOMOの重なりの大きさ（meV）． 

 

４． まとめ 

 分子設計を基盤として，分子間相互作用が有効に働く方

向を制御することで，チエノアセン類の結晶構造の制御を

実現した．この結晶構造制御法は高移動度有機半導体材

料の開発において極めて重要であることを示した． 

 

５． 今後の計画・展望 

 得られた知見をもとに，様々なπ電子系骨格を持つ有機

半導体の結晶構造を制御して，高移動度有機半導体材料

の開発を行う予定である． 
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