
    

様式様式様式様式 CCCC----7777----2222    

自己評価報告書自己評価報告書自己評価報告書自己評価報告書    

平成２２年 ５月１０日現在 

 

 

 

 

 

 

 
 
 
 
 
研究代表者の専門分野：化学 

科研費の分科・細目：複合化学・機能物質化学 

キーワード：分子素子 

 

１．研究計画の概要 

近年シリコンデバイスの超微細化および

高集積化の進展とともに、半導体集積化技術

には電子伝導に伴う様々な問題が顕在化し

ている。そのうちの一つに、素子の発熱があ

り、現在の冷却技術では安定動作の維持の限

界に達している。もう一つに、素子と素子を

接続する配線の抵抗成分が増大し、情報の伝

達の時間が増大するという問題もある。現在

の微細化状況では、微細化が進めば発熱に伴

う動作の不安定化と動作速度の遅延の増大

という結果をもたらし、微細化のメリットが

消失する。電子回路の部品として分子を用い

ることは、超微細化および集積化の問題を容

易に克服すると考えられるが、単純なシリコ

ンデバイスの機能の置き換えだけでは、電子

伝導に伴う上記の問題点は未解決のままで

ある。そこで本研究では、現存の電子部品を

模倣するのではなく、レドックス中心が直交

配向した有機分子を用いて電子伝導によら

ない情報伝達機能を有するデバイス構築を

行う事により、上記問題点の克服を目指す。 

本研究目的に適した分子は、（１）近接位

に固定された電気化学的に可逆で化学的に

安定なレドックス中心を有し、（２）隣接分

子のクーロン相互作用により電荷のトンネ

ルが可能なレドックス中心間の強いカップ

リングを有するが（３）二つのレドックス中

心が、異なった電荷を持つ（金属錯体での混

合原子価）状態を実現する分子である。上記

要件を満たす分子として直交配向分子を候

補とした。直交配向分子は、レドックス中心

が直交配向することにより、平面分子とは異

なり、レドックス間の共役は遮断されている

（要件（３）を満たす）が、分子間相互作用

よりも強い空間を介した分子間相互作用（要

件（２）を満たす）が期待できる分子である。

そこで、まず直交配向分子の合成を試み、そ

のレドックス中心間相互作用をこの分子の

酸化還元挙動により明らかにする。第２に、

先の結果を踏まえ、分子内での電荷の偏り

（混合原子価状態）を実現するために、レ

ドックス中心のπ共役系の拡張や縮小ある

いは炭素原子のカルコゲン原子置換による

調整を分子軌道計算による予測と、合成によ

る実証により行う。第３に、隣接分子からの

クーロン相互作用により、分子内の電荷分布

を容易に変化可能なレドックス部位間の調

整を行う。 

 

２．研究の進捗状況 

２つのレッドクス中心がsp3炭素によって

直交配向した分子の合成法が確立され、二電

子一段階の酸化還元反応が起こることが明

らかになっている。この分子を素子として用

いるためには、基板への固定法を確立しなけ

ればならない。この方法には２つ考えられる

。１つは、分子の末端にアンカー部位を導入

すること、もう１つは結晶性の高い均一な薄

膜の作成方法を確立することである。アンカ

ー部位の導入の前に、これまでに得られた分

子の単結晶作成条件を検討した。種々の作成

条件を検討したが結晶性の高い固体は得ら

れなかった。次に、レドックス中心に強い分

子間相互作用を導入することにより、結晶内

で２つのレドックス中心を直交配向させる

方法を検討した。ここでレドックス中心とし

て、テトラチアフルバレノチオキノン－1,3

－ジチオールメチドを用いることとした。こ

れまで、この分子の誘導体は低収率でしか得
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られなかったので、まず、高収率大量合成法

を確立した。次に、結晶中の分子間配向を制

御するために、halogen bondingを導入する

こととした。Halogen bondingは、ヨウ素等

のハロゲン原子と非共有電子対を有する原

子との間の相互作用である。テトラチアフル

バレノチオキノン－1,3－ジチオールメチド

には、sp3 混成硫黄とsp2 混成硫黄の2種類の

非共有電子対を供与できる原子が存在する。

そこで、ヨウ素の置換したテトラチアフルバ

レノチオキノン－1,3－ジチオールメチドの

誘導体を合成し、その単結晶構造解析を行っ

た。その結果、チオカルボニル基とヨード基

との間のHalogen bondingにより、2つのレド

ックス中心を結晶中で直交配向させること

に成功した。 

 

３．現在までの達成度 

②おおむね順調に進展している 

本研究で重要な点の一つにレドックス中

心を直交配向させる手法を確立することが

ある。したがって、レドックス中心の配列方

法に halogen bondingが有効に働くことがわ

かり、さらにレドックス中心を直交配向させ

る手法を見出したため③を選択した。さらに、

レドックス間の相互作用を DFT計算により見

積もることができたことも、達成度判定の基

準となっている。 

 

４．今後の研究の推進方策 

 これまでに、結晶中でレドックス中心を直

交配向させる方法を見出したので、レドック

ス間の相互作用を実験的に検討する方法を

確立し、情報伝達の可能性を明らかにする。 

 

５. 代表的な研究成果 

（研究代表者、研究分担者及び連携研究者に

は下線） 
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