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金属(電極)基板との接触によって誘起される吸着分子の共役系拡張現象は、有機/金属界面で形

成される電荷移動(CT)準位の発現機構を統一的に解明するための新しい概念である[1]。これによ

って、金属基板の仕事関数と吸着分子種の電子構造からでは予想できない CT 準位の発現([2])がよ

うやく説明できるようになり、有機/金属界面電子構造の制御も『有機合成』の観点から可能とな

りつつある。このことは、有機 EL や有機薄膜トランジスタ、有機太陽電池、単分子デバイスな

どの有機デバイスから生体親和性コーティング法の開発まで、有機/金属界面が機能化や高効率化

に影響を及ぼす種々のデバイスの研究開発を加速させ、さらに有機/金属界面の物理的・化学的理

解を飛躍的に進むきっかけとなることが期待できる。 

我々はこの数年、この共役系の拡張現象による CT 準位の発現条件の探索を進めてきた[3][4]。

その鍵となる分子構造を始めとして、基板の種類や表面構造（単結晶、多結晶、結晶面）、および

分子の吸着距離の役割など、CT 準位の発現だけでなくそのエネルギー位置の予測にも挑戦してい

る。また、角度分解紫外光電子分光法と光電子放出角度シミュレーションを組み合わせて、CT 準

位を形成している分子軌道（波動関数の空間分布）の可視化([5])も行い、最終的に CT 準位の量子

論的理解も視野に入れつつ研究を行っている。 

本発表では、我々がこれまでに報告してきた実験結果に加えて、今回新たに得られた有機薄膜

上の金属電極との界面電子構造や、準安定励起原子電子分光法によって得られた CT 準位を形成

する波動関数の空間的広がりについて報告する。 
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