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　研究を終了しましたので、下記の通り報告します。
	成果の概要
　Abstract
（和文）

有機デバイスは主に薄膜で作製されるが、膜構造の違いによりその電子構造は大きく変化する。そのため分子配向や電子構造を決定することは非常に重要である。この分子配向や電子構造を決定する手段の一つに光電子分光が挙げられるが、分子軌道計算を用いて解析することでより詳しい情報が得られる。本研究では放射光を用いて得られた電子構造や分子配向の情報をGaussian03を用いた分子軌道計算で解析した。本研究ではヨウ素－窒素を通じた分子間結合を持つ分子結晶の電子構造の変化について調べた。ヨウ素－窒素は強い相互作用を持つため機能性分子として注目されている。
本研究で用いた4-シアノ-4’-ヨードビフェニルはビフェニルの両端にヨウ素とシアノ基を持つ構造をしているが、単分子から結晶構造へと変化した時に電気伝導に大きく関わる最低占有準位（HOMO）がフェルミ準位近傍へと大きくシフトする。このヨウ素-窒素間の強い分子間相互作用に起因するHOMOのシフトが分子軌道計算で再現された。さらに角度分解光電子分光で光電子の放出角依存性を測定し、Independent Atomic Center Approximation (IAC近似計算）で解析することでGeS（001）基板上に吸着した有機分子の配向を決定した
（英文）

The Electron structure and mobility of organic devices depends largely on their crystalline structure, so it is important to reveal the molecular-orientation and the electronic structure of organic thin films. Photoemission spectroscopy is one of the most effective methods that can be used to extract their molecular-orientation and electronic structure. 

The molecular orbital calculation (MO calculation) gives more detailed information of the results of the photoemission spectroscopy. The electronic and atomic structures of the 4-cyano-4'-iodobiphenyl (CIB) molecules were studied by ultraviolet photoemission spectroscopy (UPS). The CIB molecule has a simple structure, in which iodine and nitrogen are located on opposite sides of a biphenyl. The CIB crystal is constructed with the strong N-I interaction, which is called halogen bonding. This strong N-I interaction causes the upward shift of the highest occupied molecular orbital (HOMO) level. This HOMO shift mechanism is anglicized by the Gaussian 03 package program. The Strong dipole of the CIB molecule and the negative charge at the nitrogen atom may be the origin of the HOMO level shift.
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