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1．緒言 可溶性有機半導体であるフタロシアニン誘導体 C6PcH2 は室

温において正孔移動度 1.1 cm2/Vs、電子移動度 0.9 cm2/Vsを示す[1]。

一方、銅錯体である C6PcCu は室温において正孔移動度 0.6 cm2/Vs、

電子移動度 0.9 cm2/Vs を示す。中心金属の種類により支配的なキャリ

アの極性及びその温度依存性が異なるが、その原因については明らか

になっていない。本研究では X線構造解析により得られた C6PcCuの

分子パッキング構造に対し、密度汎関数(DFT)法を用いた電子カップ

リングの計算を行い、キャリア輸送特性の考察を行った。 

2．実験 2枚の透明電極(ITO)つきガラス基板で構成されるサン 

ドイッチセルを用いて TOF法によるキャリア移動度測定を行っ 

た。また C6PcCuの単結晶構造解析を行い、隣接分子間の回転 

角および格子定数の温度依存性を調べた。得られた C6PcCu の 

単結晶構造に基づき、 2 分子ペアに対する DFT 計算

(GGA:PW91/TZP)を行い、電子カップリングを算出した。 

3. 結果 図 2に TOF法により得られた C6PcCu の正孔移動度

および電子移動度の温度依存性を示す。X 線構造解析が可能

な低温領域においても、電子・正孔ともに緩やかな正の温度

依存性を示し、C6PcH2のような無金属の場合と異なり電子が

支配的なキャリアであることがわかった[2]。図 3 にＸ線構造

解析の結果を示す。C6PcH2は分子の面内軸がすべて同一方向

となるのに対し、C6PcCu は隣接分子間で面内に回転角を持

つことがわかった。DFT 計算により電子カップリングの回転角依存性を明らかにし、支配的なキ

ャリアの極性や温度依存性について考察した。 
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Fig. 1 Molecular structure of 

C6PcH2 and C6PcCu  

 

Fig. 2 Temperature dependence of 

carrier mobility of C6PcCu 

 

Fig. 3 Dimer structure in (a)C6PcH2 

and (b)C6PcCu single crystal 
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