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IoT 社会を担う低コストで軽量な次世代デバイス材料として有機半導体が注目され、その材料

開発が盛んに行われている。有機半導体の結晶構造にみられる分子配列様式の違いはキャリア移

動度に大きく影響する。より高移動度な有機半導体デバイスを開発するには、有機半導体分子の

種類や構造の他、分子配列を含めた材料設計が重要となる。そこで我々は、有機分子の構造式か

らその分子の結晶構造を予測する技術[1]を応用し、有機半導体の結晶構造、さらにキャリア移動

度を予測する技術[2]の開発を進めている。本講演では、これらの予測技術を有望な有機半導体分

子である C10-DNBDT に適用した結果[3]、特に移動度予測に焦点を当てて述べる。 

移動度予測には、これまで我々が開発してきた「時間依存波束拡散法」[2]を用いた。有機半導

体の移動度は、分子間のトランスファー積分と電

子－分子振動相互作用によって記述される。結晶

構造予測で得られた構造に対して密度汎関数理論

に基づくバンド計算を行い、ワニア関数を生成す

ることで、高精度な分子間のトランスファー積分

値を得た。さらに電子－分子振動相互作用定数も

密度汎関数理論から第一原理的に評価した。図は

予測された移動度の温度依存性（赤）と実験で測

定された単結晶トランジスタの移動度（△）を示

す。両者の良い一致は、本予測技術の精度の高さ

を表している。講演では計算手法や結果について

詳細に議論する。 
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Fig. Predicted hole mobility (red circles) of 
C10-DNBDT. For the comparison, 
experimentally observed FET mobility is 
shown by triangles.  
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