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有機半導体材料の蒸着膜において膜厚に比例した表面電位が現れる現象を巨大表面電位(GSP)
と呼ぶ[1]。GSP の起源は分子の永久双極子モーメント(PDM)が自発的に配向することで生じる自
発的配向分極(SOP)現象として説明できる。GSP はこれまで有機半導体素子の設計には考慮されて
こなかった要素だが、最近になって有機 EL 素子特性への影響が明らかになってきた[2]。これま
で GSP を示す有機半導体材料は、遷移双極子モーメント(TDM)ではランダム配向性を示すものがほ
とんどであったが、我々は、比較的分子間相互作用が強いと考えられる平行配向性分子でも GSP
を示すことを報告した[3]。また、SOP により膜中に形成される電界強度(GSP slope)と PDM の関
係に注目し、分子間相互作用の影響を指摘した。しかしながら、SOP 形成機構に関する包括的な理
解はまだ得られておらず、どのような分子がどのくらいの GSP を示すのか、といった傾向も不明
である。そこで今回、さらに多くの材料に対して蒸着膜の表面電位特性を測定し、これまでに報
告された GSP 材料と合わせて SOP の形成機構を検討した。 
 今回、2CzPN、4CzPN、4CzIPN 及び DACT-II などといった TADF 材料の蒸着膜の表面電位特性を測
定し、これら全てにおいて GSP が現れることを見出した。Fig.1 にこれまでに観測された各種蒸
着膜における GSP slope の絶対値と PDM の大きさの関係をまとめた[1-6]。各シンボルは TDM の配
向性を表し、逆極性の GSP を示した分子については白抜きで示した。TDM の配向性や分子形状に
関わらず多くの材料が GSP を示しており、極性有機半導体の蒸着膜において SOP が非常に一般的
な現象であることがわかる。また、Fig.1 を見ると多くの分子が同じ直線上にあることがわかる
(Fig.1 破線)。同じ直線上の分子は同じ「分極のしやすさ(分極度)」を持つと考えられる。一方、
この直線より下に位置している分子は分極度が小さいことを表しており、分極を減少させるなん
らかの力が働いていることが示唆される。そこで二分子間の PDM を反平行に配置した時の、分子
間相互作用エネルギーの分子間距離依存性を密度汎関数法で計算した(Fig.2)。計算結果を見ると
Znq2、Ir(ppy)3、DCJTB 及び B3PyMPM などの分極度の小さい分子は分子間相互作用が強いことがわ
かった。分子間に働く強い静電相互作用が SOP を打ち消す力になると考えられる。 
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Fig.1 The relationship between the absolute value of GSP 

slope and permanent dipole moment in various organic 

materials. 

 

Fig.2 The calculated intermolecular interaction 

energies of dimers. 
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