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【序論】有機 ELディスプレイは，大画面テレ

ビやスマートフォンディスプレイ市場におい

て，拡大を続けており，一層の性能向上が望ま

れている。その開発を加速させるには，分子構

造から材料のキャリア移動度等の物性を予測

出来る様になることが望ましい。有機半導体の

キャリア移動度を予測するための従来の理論

的アプローチは，多くが単結晶に対するもので

あった。また，アモルファス膜が必要とされる

有機EL素子では分子間の配列が一様ではない

ため，分子動力学などの手法を用いて多様な分

子間配置に関してトランスファー積分などを

計算しシミュレーションする必要があり，複雑

になってしまう問題もあった。 

そこで本研究では，アモルファス系において

簡便にトランスファー積分を評価する指標と

して，外部電子密度(Exterior Electron Density: 

EED)に着目した。EED (i)は，i 番目の分子軌

道φi(r)に対して分子のファンデルワールス表

面より外側の領域(Ω)に分布する電子密度を

積分した量， 

 

として定義される。これは分子の外側に染み出

した電子数を反映する量であり，準安定励起原

子に対する分子軌道の反応性の指標として提

案された[1]。 

移動度の推定に必要な隣り合う分子間のト

ランスファー積分はおおまかには軌道の張り

出し具合に相関するので，iの値を用いてトラ

ンスファー積分を半定量的に評価できるので

はないかと考えた。今回は，その適用性につい

て報告する。 

【結果と考察】分子軌道は Gaussian 16の密度

汎関数法（B3LYP/6-311+G）を用いて計算した。

得られた波動関数に対して EED を計算した。 

対象分子としては，典型的な有機半導体で

ある C60 と Alq3をとりあげた。主な計算結果

を table 1 に示した。HOMO と LUMO のiは，

概ね 5％前後の値を示すが，両分子とも LUMO

の方が大きい値を示した。これは，原子で知ら

れているように，一般に浅い軌道の方がより遠

方に広がった分布をとる傾向を示している。さ

らに，HOMO, LUMO に近い分子軌道のiに相

対的なボルツマン因子を掛けて足し合わせた

上で，分子のファンデルワールス面の表面積

(S)で規格化した実効外部電子密度 

を導入してみた。この量は，正孔や電子キャリ

アの分子の外側での濃度を反映し，この大小が

トランスファー積分と相関すると期待される。

C60 ではeff(HOMO) ＞ eff(LUMO)，Alq3 では

eff(HOMO) ＜ eff(LUMO)となり，正孔と電子

の移動度の報告値の大小関係と対応している。

また，eff(LUMO)の値は C60の方が Alq3より大

きく，両者の電子移動との大小関係とも対応し

ている。このことから，eff がキャリア輸送能

の指標として使える可能性があることがわか

った。 

 この他，数種類の正孔輸送材料間での正孔移

動度の違いについて，eff(HOMO)と正孔の再配

向エネルギーとを組み合わせて比較検討した

結果も報告する予定である。 

 

[1] Ohno et al., JCP, 81, 4447 (1984).  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Table1 The values of mobility, EED, Effective EED density 

of C60 and Alq3 molecules. 
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