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有機半導体の電子物性は、分子自身の性質に加え、分子配列に大きく影響される。ジナフトチ

オフェン（DNT-V）など V字型縮環パイ共役系分子は、電子デバイス材料として優れた性能を示

すとともに、結晶中で分子が非平面化するなど興味深い物質である[1]。本発表では、４種類の V

字型縮環パイ共役系分子を取り上げ (図 1(a))、結晶中での分子配列の決定要因や分子変形の起源

を明らかにすることを目的に、量子化学計算による分子間相互作用の理論的研究について報告す

る。なお、DNT-Vについては、基底関数 6-31G(d)レベルの先行研究がある[2]。 

図 1(a) に示す４分子の結晶構造は、いずれもヘリングボーン構造をとり、３種類の近接分子ペ

アが存在する (図 1(b))。このうち T-to-T ペアについて、各分子の重心間距離 rを変化させたとき

の分子間相互作用エネルギーの変化を図 1(c) に示す。計算のレベルは MP2/cc-pVDZ で、

counterpoise法による補正を行った。中心が硫黄原子の DNT-V, DAT-Vに比べ、酸素原子の DNF-V, 

DAF-Vでは、相互作用エネルギーが最小となる距離が短く、X線結晶構造解析の結果と対応して

いる。当日は、分子が非平面化する影響や基底関数依存性についても言及する予定である。 

 

 

 

 

 

 

  

 

 

 

 

【図１】V字型縮環パイ共役系分子の分子構造(a)と結晶中の分子配列(b).  (c): T-to-T分子ペアに

おける分子間相互作用エネルギーの重心間距離依存性。 
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