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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（CIB）はビフェニルの両端にヨウ素とシアノ基を持つ。このヨウ素-シアノ間には、ハロゲン結合と呼ばれる強い相互作用が存在しており、高い結晶性を持っている。吸収端近傍X線吸収微細構造（NEXAFS）測定ではCIBが結晶化する際に反結合性軌道のπ*C≡Nへの遷移強度の極端な減少が確認された。このような遷移強度の減少の理由の一つに、電荷移動による反結合性軌道への励起の阻害が挙げられるが、有機分子の結晶化に伴う現象として観測される例は余り無い。今回MO計算による解析の結果、CIB分子が結晶化しヨウ素-シアノ間で相互作用がシアノ基への電荷移動を有機していることが確かめられた。
（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 Near Edge X-ray Absorption Fine Structure (NEXAFS). 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. MO calculation result shows that the strong N-I interaction causes the charge transfer from iodine to nitrogen and decrease the resonant of the N1s → π*C≡N. 
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