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Органическая электроника – быстроразвивающаяся высокотехнологичная область, 

предлагающая разработку и производство нового поколения электронных устройств на 

основе тонких пленок органических полупроводниковых соединений, обладающих рядом 

преимуществ перед традиционными неорганическими устройствами (выполненными в 

основном на основе кремния): гибкостью, легкостью, растяжимостью, устойчивостью к 

ударным нагрузкам, прозрачностью, а также возможностью создания материала под 

конкретную задачу. Для эффективной работы органических электронных устройств нужна 

высокая подвижность зарядов в их рабочих слоях. Несмотря на многолетние интенсивные 

исследования, в литературе отсутствуют работы, которые бы объясняли природу переноса 

заряда в высокомобильных органических полупроводниках на атомно-молекулярном уровне.  

В данной работе были исследованы причины, обусловливающие высокую подвижность 

зарядов в кристалле 2,5-дифтор-7,7,8,8-тетрацианохинодиметана (F2-TCNQ), по сравнению с 

кристаллами родственных соединений Fn-TCNQ (n = 0 и 4), при использовании 

комбинированного подхода. Последний был основан на совместном использовании 

спектроскопии КР и расчетов методами теории функционала плотности с периодическими 

граничными условиями (ТФП-ПГУ). В то время как значения энергий реорганизации 

практически одинаковы в ряду исследуемых кристаллов, КР спектр кристалла F2-TCNQ 

сильно отличается от спектров TCNQ и F4-TCNQ в низкочастотной области. 

Экспериментальная частота нижнего КР-активного колебания F2-TCNQ практически в два 

раза выше частоты соответствующего колебания в кристаллах TCNQ и F4-TCNQ [1]. Расчеты 

исследуемых кристаллов методом ТФП-ПГУ (приближение B3LYP/6-31G**), подтверждают 

этот экспериментальный факт. Данное явление обусловлено специфическим строением 

кристалла F2-TCNQ (одна молекула в примитивной ячейке). В результате резко понижается 

электрон-фононное взаимодействие и возрастает подвижность зарядов в F2-TCNQ по 

сравнению с кристаллами TCNQ и F4-TCNQ.  
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