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有機半導体の電子物性について、近年では実験技術や理論計算法の進歩により、原子・分子ス

ケールの電子状態の観点からバンド構造の形成やキャリア伝導の仕組みなどが議論されるように

なった。有機半導体の単結晶や薄膜について占有バンドの分散や正孔移動度の正確な測定結果が

報告されるようになったが、電子注入や伝導の役割を担う非占有準位の情報は、実験・理論計算

ともに技術的に容易ではなく、その報告例は限られてきた。 

最近、吉田によって低エネルギー逆光電子分光法（LEIPS）が開発され、これまで測定の難しか

った有機半導体の非占有準位を非破壊・高分解能で測定できるようになった[1]。この実験法によ

り、有機半導体の電子物性の理解がさらに深まることが期待される。 

本研究では、有機電子材料として注目される bathocuproine

（BCP）について、高精度な第一原理計算から結晶のバンドギャ

ップや分極エネルギーを決定し、電子状態に関する理解を深める

事を目的とする。BCPの結晶・分子（図 1）のエネルギー準位の

計算には GW近似を用いた。 

結晶・分子での最高占有・最低非占有（HOMO・LUMO）準位

の計算結果を示す。結晶のバンドギャップは 4.55 eVとなった。実

験ではイオン化エネルギーは光電子分光で 6.5 eV [2]、電子親和力

は LEIPSで 1.9 eV [3]と報告された。よってバンドギャップは 4.6 eV

と見積もられ、よく一致する。HOMO・LUMO準位の分極エネルギ

ーもそれぞれ計算でき、1.1 eV程度であった。分極エネルギーの実

験値の報告はないが、以前報告された様々な有機結晶の分極エネル

ギーの値[4]とも近く、固体中の多体電子間のクーロンポテンシャル

を正しく取り扱う GW近似で正しく計算できたと考えられる。 

	
 光学的性質に関しても、光学ギャップについて検討を行っており、その詳細も当日報告する。 
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図 2.  BCPの分子構造  

図  1. BCP 分子と結晶での
エネルギーギャップ  
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