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 Singlet fission (SF) – a photophysical process, where a singlet exciton splits into two triplet 
excitons – has attracted much attention due to its potential to improve conversion efficiency in 
organic solar cells.  A typical SF molecule, pentacene, has a herringbone configuration in the 
crystal, while the slip-stack configuration is predicted to be more efficient for SF, based on the 
study of SF effective coupling in the dimer model.  In this study, we construct pentacene linear 
aggregate models in the slip-stack and herringbone configurations and investigate the SF 
dynamics using the quantum master equation method.  It is found that the SF rate is larger in 
the slip-stack configuration than in the herringbone configuration, while the triplet exciton 
yield is lower in the slip-stack configuration than in the herringbone configuration. 
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シングレットフィッション(SF)は、1 つの一重項励起子が 2 つの三重項励起子に分

裂する光化学過程であり、有機太陽電池の光電変換効率向上への期待から近年盛んに

研究されている 1)。典型的な SF 分子であるペンタセンは結晶中で herringbone 型の配

置をとるが、2 量体における SF 有効カップリングの研究から slip-stack 型配置がより

高効率の SF を起こすことが予測されている 2)。本研究では、slip-stack 型、herringbone
型に配置したペンタセン一次元集合系モデルを構築し、量子マスター方程式法による

SF ダイナミクスを実行した。その

結果、4 量体モデルでは、図 1 に示

す よ う に 、 slip-stack 型 で は 、

herringbone 型よりも SF レート k は

2.3 倍増大するが、相関三重項対励

起子の収率 a は~20%低下すること

が判明した。 
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図 1.ペンタセン 4 量体モデルのエキ

シトン状態(FE,CT,TT)のポピュレー

ションの時間発展。左:slip-stack 型配

置 右:herringbone 型配置 
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