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【緒言】 

OPVでは、励起子におけるホールと電子のク

ーロン力が強いため、電荷分離を促進するため

に p/n 材料間の HOMO または LUMO のオフセ

ットエネルギーが必要である。しかし、オフセ

ットエネルギーは電圧損失の要因である。その

ため、小さなオフセットで電荷分離を促進させ

ることは、高効率化に向けて重要である。そこ

で我々は、分子内における HOMOと LUMOの

軌道を分離することで、ホールと電子のクーロ

ン力を弱め、小さなオフセットでも電荷分離が

可能になるのではないかと考えた。本研究では、DFT 計算を

駆使し、HOMO と LUMO が分子内で分離したMY1と、構造

異性体でありHOMOと LUMOが同じ部位に分布したMY2を

設計・合成し、基本物性および光電変換特性について調査し

た。 

【結果と考察】 

MY1およびMY2の薄膜における UV-vis吸収スペクトルを

Figure 2に示す。MY1では 0-0遷移（HOMO-LUMO 遷移）の

吸光係数は 0-1遷移に比べて小さいが、MY2では 0-0遷移の吸光係数は 0-1遷移に比べて大きい。

これは、MY1 の HOMO と LUMO の重なりが小さいこと示唆しており、HOMO と LUMO が分子

内で分離されていることが考えられる。吸収端から見積もった MY1およびMY2 のバンドギャッ

プ（Eg
opt）はそれぞれ、1.46 eV および 1.45 eV であったが、サイクリックボルタンメトリから見

積もった HOMO-LUMO ギャップ（Eg
CV）は MY1 において 1.45 eV、MY2 において 1.69 eV であ

った。Eg
opt– Eg

CVにより求められる励起子束縛エネルギーは、MY1 で– 0.01 eVと MY2の 0.24 eV

に比べて小さな値を示した。これは、励起子のクーロン力が弱まっていると解釈することができ

る。当日はこれらの材料を用いた光電変換特性についても議論する。 

 
Figure 2. UV-vis absorption spectra 

of MY1 and MY2.  
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Figure 1. Molecular structures and molecular orbitals 
from DFT calculation (B3LYP 6-31g(d)). 

 

 

第82回応用物理学会秋季学術講演会 講演予稿集 (2021 ハイブリッド開催（名城大学 天白キャンパス ＆ オンライン）)22p-P07-6 

© 2021年 応用物理学会 11-427 12.5


