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有機トランジスタ材料にはペンタセンに代表されるように様々なものが存在する．最近では，

dinaphthothienothiophene (DNTT)[1]や高移動度を示す alkylated-DNTT[2]が報告されている．これら

は p 型半導体として機能する．高移動度の n 型材料としては C60[3]や perylene 誘導体[4]が知られ

ているが，仮に DNTT 骨格を有する n 型有機半導体が実現できれば，これらを超える特性が得ら

れる可能性がある．本研究では，n 型有機半導体材料となり得る DNTT 骨格を有する材料を設計

し，量子化学計算により評価を行ったのでそれについて報告する． 

高移動度の n 型材料を実現するためには(1)有機材料と電極との間で電子に対するエネルギー障

壁が小さく，(2)有機分子間での電子移動が可能なことが求められる．前者については，有機半導

体材料の LUMO 準位を下げることにより実現できる．通常，有機材料の骨格に電子吸引基を導入

すると LUMO 準位を下げることができる．我々は DNTT を骨格とし，図 1 の 3～7 のような電子

吸引基を導入した材料に対して量子化学計算を行った．また，C8-DNTT および DNTT についても

計算を行った．計算には Gaussian09 を使用し，最適構造を PM6 により求めた後に，B3LYP/LanL2DZ

レベルでエネルギー計算を行った． 

図 2 に HOMO エネルギーと LUMO エネルギーの計算結果を示す．図の順に LUMO エネルギー

が低くなっており，3～7 の分子では DNTT より LUMO エネルギーが低く，電子吸引基導入の効

果が現れている．特に 6 のカルボニル基や 7 のシアノ基の導入により LUMO エネルギーが大きく

下がることが分かる．他方，再配置エネルギーを計算したところ，3 で最も小さく 0.212 eV の値

が得られた．3 は LUMO エネルギーがやや高いものの，再配置エネルギーから考えると今回検討

した材料の中では最も高い電子移動度が期待できる． 
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Fig.1. Chemical structure of DNTT derivatives. 
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Fig.2. LUMO and HOMO energy levels for DNTT derivatives.
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