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〇 有機トランジスタ
× 有機薄膜太陽電池

アルキル基による配向への影響は依然不明

本研究

ペリレン誘導体のアルキル鎖長が配向に及ぼす影響を、
IR-RAS法を用いて調査する

分子配向制御・・・有機薄膜太陽電池 (OPV) の性能向上の手段として有用

Zinc Phthalocyanine (ZnPc) (Fig. 1) をCopper Iodide (CuI) 基板上に製膜することで、
π-d相互作用によりlying-down配向となる[1]。当研究室はこの系を用い、光吸収や電荷輸
送効率の増大から素子性能が向上することを報告している[2]。
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Fig. (上)有機トランジスタ
(下)有機薄膜太陽電池のイメージ図

【サンプル作製手順】

ITO基板にPEDOT:PSS
をスピンコート

CuI or Auを20 nm製膜 ペリレン誘導体を40 nm製膜
in-situ条件でIR-RAS測定
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R：芳香族C-H面外/面内ピーク強度比
Rr：無配向時(粉末)のピーク強度比[4]

Fig. IR-RAS測定のイメージ図

IR-RAS測定から得られたIRスペクトルから以下に示す
配向パラメータS[3]を算出し、配向の同定を行う

Fig. （左） C-H面外 （右） C-H面内変角振動
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〈ITO/PEDOT:PSS/CuI基板〉

Fig. 基板種ごとの各ペリレン誘導体の配向パラメータSの膜厚依存性と配向イメージ図

アルキル基が短い：π-d (基板-分子間) ＞ アルキル基 (同分子間)

アルキル基が長い：π-d (基板-分子間) ＜ アルキル基 (同分子間)
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〈ITO/PEDOT:PSS基板〉

PEDOT:PSS基板との相互作用がなく、

アルキル基による強い分子間相互作
用が働いた

分子が自己凝集し立った配向になった

基板
Au

基板
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C8、C13

PTCDA、C5
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〈Glass/Au基板〉 CuIより強いπ-d相互作用により、C5分子
はPTCDAと同程度の寝た配向になった

しかし…

C8、C13分子の配向は変化しなかった

CuI

基板

C5 CuI

PTCDA
基板

CuI

CuIが連続膜となっておらず、π-d相互

作用による配向の大きな変化は見ら
れなかった

アルキル基の長さにより
相互作用の大きさが変化

Orientation control by π-π interaction 
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Fig. Au/PTCDI-C5の
IRスペクトル

膜厚の増加に伴うC-H
面外ピークの増加

lying-down配向

5 10 15 20 25 30

 PTCDA
 PTCDI-C5
 PTCDI-C8
 PTCDI-C13

 2theta(degree)

 

 

In
te

ns
ity

(a
.u

.)

5 10 15 20 25 30

 2theta(degree)

 PTCDA
 PTCDI-C5
 PTCDI-C8
 PTCDI-C13

 

 

In
te

n
si

ty
(a

.u
.)

102001

001

〈ITO/PEDOT:PSS基板〉 〈ITO/PEDOT:PSS/CuI基板〉
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〈Glass/Au基板〉

Fig. 基板種ごとのペリレン誘導体のXRDスペクトル

誘導体分子の (001) 面
(standing-up配向) 由来の
ピークのみ観測可能

その他の結晶はCuI、
Au基板上では結晶性
が悪く、XRD測定では
同定不可能

Fig. PTCDA、ZnPｃ上の各ペリレン誘導体の配向パラメータSの膜厚依存性と配向イメージ図

・ 基板-分子間のπ-d相互作用とアルキル基同士の分子間相互作用
は競争関係にあり、アルキル基が短い場合はπ-d相互作用が強く

働くが、アルキル基が長くなるとアルキル基同士の分子間相互作
用の方が強く働くことが分かった。

・XRDスペクトルとIR-RAS測定の結果から、XRD測定では配向同
定できないような場合でも、IR-RAS測定では可能であることが分
かった。

・ 同じ分子骨格を持つPTCDAを配向制御層にした場合、π-π相互作
用が強く働きlying-down配向を示すが、異なる分子骨格を持つ
ZnPc上では相互作用は弱く、配向制御もされにくいことが示唆さ
れた。

PTCDA上においては、π-π相互作用の影響
が強く見られlying-down配向に制御されたが、
ZnPc上では、PTCDAと比較してS値が大きく
π-π相互作用の影響が弱かったと考えられる

同じ分子骨格を持つPTCDAと異なる分子骨格を持つZnPcとの間に
π-π相互作用が働くか調査した
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PTCDI-C8、C13ではπ-π
相互作用が働かないこと
が示唆される

OPVへの応用で性能の向上が期待できる

×

〇
・電荷移動度
1.7 cm2/Vs (PTCDI-C8)> 0.6 cm2/Vs (C60)

PTCDI-Cn

配向制御する
必要あり


