
Dph-BTBT の伝導における HOMO-1 の影響 
The effect of HOMO-1 in the conduction mechanism of Dph-BTBT 
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[諸言] 強い分子間相互作用と大気中安定性を示す BTBT 誘導体を用いたデバイスは、30cm2/Vs
を超える移動度を達成した[1]一方で、その効率的な伝導の起源は未だ十分に理解されていない。

これまで、多くの有機半導体の移動度は HOMO のエネルギー・空間分布により概ね理解されてき

たが、最新の研究によれば、BTBT 誘導体では HOMO-1 の寄与が顕著であることが示された[2]。
そこで本研究では、BTBT 誘導体の一つである Dph-BTBT に着目し、HOMO および HOMO-1 のエ

ネルギー状態や光電子の放出角度分布(PAD)を解析し、Dph-BTBT の伝導機構の解明を目指した。  
[実験]  二種類の異なる Dph-BTBT 薄膜を、それぞれ Ag(111), Ag(110)基板上に、真空蒸着により

作製した。試料の分子配列構造は、走査トンネル顕微鏡(STM)、低速電子線回折(LEED)を用いて

観察した。光電子分光計測(UPS,XPS)には、KEK の PF-BL13b を用いた。また、UVSOR の BL6U
にて、モメンタムマイクロスコープを用いて光電子放出角度分布(PAD)計測を行った。  
[結果]  Ag(111)基板上に作製した Dph-BTBT 薄膜は、Fig.1 に示す様に、蒸着量の増加に伴い密度

の異なる２つの構造を形成することがわかった。分子が基板に平面吸着した(a)低密度相の UPS ス

ペクトルでは、HOMO および HOMO-1 は一つのガウス関数でフィットできる。一方、 バルク様

の二量体構造を有する(b)高密度相では、HOMO と HOMO−1 がそれぞれ分裂したスペクトルが得

られた。この結果、高密度相では、高束縛エネルギー側の HOMO と低束縛エネルギー側の HOMO-1
がエネルギー的に近接し、重なり合っていることがわかった。 
 そこで、分子軌道の空間的分布についても考察するため、Ag(110)を利用して単一配向性の

Dph-BTBT 薄膜を作製し、PAD 計測を行った。Ag(110)の薄膜では、全分子が平面吸着しており、

分子間の相互作用は小さい。この場合のHOMO (2.4 eV)とHOMO-1(3.2 eV)のPADパターンをFig.2
に示す。HOMO と HOMO-1 とは、どちらも kx方向に強い強度分布を有することが分かった。こ

れは Dph-BTBT では HOMO と HOMO-1 の空間分布が類似している（Fig.2)ためであると考えられ

る。 
以上のことから、Fig.1(b)の様な、バルク様の構造を有する Dph-BTBT 薄膜では、HOMO と

HOMO−1 が空間的かつエネルギー的に重なり合うことが予想され、これにより HOMO-1 が寄与

した効率的な伝導が起こる可能性が示唆された。 
 

 

 

Fig.1 STM image and EDC of (a) loosely packed 
(b) densely packed Dph-BTBT film / Ag(111) 

Fig.2 (a) STM image and EDC, and (b) PAD (left:experiment, 
right:simulation) of Dph-BTBT / Ag(110) 
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