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応用物理学会における過去２回の講演では、有機半導体 sexithiophene（6T）のグラフォエピタ

キシーを分子動力学法（MD）によってシミュレートし、面内方位を決定している要因に関して考

察した [1], [2] 。実験[3]では、親水性表面（UV/オゾン処理）では c 軸⊥溝壁面の面内配向を、ま

た、疎水性表面（HMDS 処理）では c 軸//溝壁面の面内配向を示す結果が出ているが、MD シミュ

レーション結果によれば、面内方位が 90°異なるこれら２つの配向構造は基板の表面状態に依ら

ず両者とも安定であり、どちらの配向構造が優勢となるかは、核形成初期の分子配列（分子面が

溝壁面に対して垂直のものが多いか、平行のものが多いか）に依存することが示唆された。これ

らを総合すると、分子が基板に堆積する初期過程（核形成以前）において、堆積の構造に何らか

の違いが生じ、それが要因となって異なる面内配向へと発展するのではないかと考えられる。 
そこで今回は、分子を一つずつ空間に発生させ、徐々に基板の溝に堆積させる動的なシミュレ

ーションを行った。Fig. 1 は表面をヒドロキシ基–OH やトリメチルシリル基 –Si–(CH3)3 で修飾し

た溝のあるアモルファス SiO2基板に、60 個の 6T 分子を徐々に堆積させた MD シミュレーション

の 20 ps、60 ps、100 ps におけるスナップショットを示したものである。分子の堆積が進行すると

ともに、壁面の影響も加わり、二種の基板上での分子集合構造に差異が生じた。この差異が、実

験で認められる薄膜全体での配向構造の違いに発展するかの探究を進めている。 
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Fig.1 Snapshots of MD simulations of the deposition process of 6T molecules on grooved 
amorphous SiO2 surface modified with hydroxy groups –OH or trimethylsilyl groups –Si–(CH3)3. 
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