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ペンタセンやルブレンを代表とする高性能な単結晶有機半導体はアモルファスシリコンに

匹敵する移動度を有することが分かり注目されている。分子骨格に硫黄原子が入ったチオフェ

ン類は分子間の硫黄原子の相互作用が強いため、π電子が強められるという特徴がある。例え

ば、チオフェン類材料である DNTT[1] と DTT-8[2] を用いたトランジスタの移動度はそれぞれ

2.0cm2/V s、10.2cm2/V s という高い値が得られたことが報告された。

本研究では新規有機半導体である DBTT8等のカルコゲノフェン系材料の電子状態計算を行っ

た。また、有効質量や飛び移り積分といった物性値を明らかにし、伝導特性に関して議論を行う。

参考文献

[1] T. Yamamoto and K. Takimiya, J. Am. Chem. Soc. 129, 2224 (2007)

[2] Y. S. Yang, T. Yasuda, H. Kakizoe, H. Mieno, H. Kino, Y. Tateyama and C. Adachi,

Chem. Commun. 49, 6483-6485 (2013)


