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【緒言】 有機半導体材料の溶解性はプリンテッドエレクトロニクスへの適応において重要な物

性値であり、その予測は材料開発において重要な要素である。本発表では、有機半導体分子の溶

解性におけるアルキル側鎖長の効果を分子動力学（ＭＤ）法によりシミュレーションし、実験値

と比較する。 

【手法】 本研究では、結晶が溶媒に溶解する際の自由エネルギー変化 Gsolubilityを計算し[1]、溶

解度の指標とした。Gsolubility は、結晶状態から気相状態への自由エネルギー変化と溶解状態から

気相状態への自由エネルギー変化を、MDシミュレーションで各々計算し、その差として求めた。

対象とする分子として、異なる長さの直鎖アルキル鎖を有する Cn-BTBT (n = 5, 8, 10, 12)（図１挿

図）を取り上げた。MD計算には Gromacs5.1.4を使用した。 

【結果】 図１に、クロロホルムを溶媒とした場合の Cn-BTBT のGsolubilityの鎖長依存性を、溶解

度の実験値[2] とともに示した。シミュレーション結果を見ると、へリングボーン構造を形成する

n = 8, 10, 12 のうち n = 8が最も溶解性が良く、また、πスタック構造の n = 5は、n = 8より溶解

性が低い。この傾向は、実験で観測された傾向と一致している。当日は、より詳細な計算結果に

ついても報告する予定である。 

 

【図 1】Gsolubility and solubility[2] of Cn-BTBT（chloroform, r.t.） 
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