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研究成果の概要（和文）： 

 ホウ素がもつ構造的・電子的特性に着目し，これらを巧みに活かした独自の分子設計に
基づいて，一連の含ホウ素π電子系化合物を合成し，その基礎特性を評価した．その結果，
特異なπ電子受容性骨格の構築や，新たな電子輸送性材料の開発，および固体でも強い蛍
光を示す有機材料の開発に成功した． 
 
研究成果の概要（英文）：Utilization of boron, a group 13 element, as a key element for developing new 

functional electronic and optoelectronic materials is an important direction in the organoboron chemistry.  

Boron has several characteristic features, such as trigonal planar geometry for trivalent boron 

compounds, high Lewis acidity, and effective orbital interaction with -conjugated frameworks through 

the vacant p-orbital (i.e., p-* conjugation).  Exploiting these features of the boron element for 

molecular designs, we succeeded in the creation of some sophisticated -electron materials having 

attractive photophysical and electronic properties, such as high electron mobility and highly emission in 

the solid state. 
 

交付決定額 
                               （金額単位：円） 

 直接経費 間接経費 合 計 

2007 年度 13,600,000 4,080,000 17,680,000 

2008 年度 2,800,000 840,000 3,640,000 

2009 年度 2,800,000 840,000 3,640,000 

年度    

  年度    

総 計 19,200,000 5,760,000 24,960,000 

 

 

研究分野：化学 

科研費の分科・細目：基礎化学・有機化学 

キーワード：有機元素化学，ホウ素，π電子系，機能性材料 

 
１．研究開始当初の背景 

 これまでホウ素化学は，ホウ素クラスター
の構造特性や，ヒドロホウ素化反応および鈴
木—宮浦カップリング反応などに代表され
るように，構造論，反応論などを中心として

発展してきた化学である．この純正化学に
“機能発現”という視点を加えることで，「化
学」と「応用物理学」との間に位置する「機
能有機ホウ素化学」という新融合分野へと発
展させることができる．近年，有機エレクト
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ロニクス分野の急速な発展に伴って，ホウ素
化学の新しい方向性として，π電子系骨格に
ホウ素を組み込んだ含ホウ素π電子系の開
発研究が国内外で急速に注目を集めている． 

２．研究の目的 

 本研究では，「ホウ素の特性を活かした分
子設計」という独自のアプローチにより，一
連の含ホウ素π電子系化合物群の創製を行
う．そして，有機エレクトロニクス材料に応
用可能な「特異な電子構造をもつ」π電子系
の創出や，固体状態での「分子間の配向制御」
の実現を通して，「機能有機ホウ素化学」と
いう新分野を切り拓き，その重要性を明確に
示すことを主目的とする． 

 

３．研究の方法 

 ホウ素の特性として，(1) 三配位三方平面
型構造をとる，(2)空の 2p 軌道を介した特異
な共役（p–

*共役）が可能である，(3)空の
2p 軌道の存在に起因して高いルイス酸性を
もつといった３つの構造的・電子的特徴が挙
げられる．本研究では，これらに着目して，
「いかにホウ素の特性を機能発現に結び付
けるか」という観点から，以下に述べる機能
性有機ホウ素π電子系創出のための４つの
分子設計コンセプトを提唱する． 

 

(1)分子内 B-N 配位に基づくπ電子系の電
子・立体構造修飾 

(2)p-*共役をもつ新規π電子受容性骨格の
構築 

(3)分子内電荷移動遷移に基づいた革新的発
光性材料の開発 
(4) ホウ素の三方平面型構造を利用した分
子間の配向の制御 

 

本研究では，これらの分子設計コンセプトに
基づいて一連のモデル化合物を合成し，それ
らの基礎特性評価を通して，本分子設計の有
用性を実証することに取り組んだ． 
 
４．研究成果 
(1) 分子内B-N配位結合の形成を鍵とする新
たな電子輸送性材料として，ホウ素修飾フェ
ニルピリジンを核構造にもつ一連の誘導体
を合成した．本化合物は高い熱安定性とアモ
ルファス安定性をもち，10–4 cmV2/Vs と高い
電子輸送特性を示し，本分子設計の有用性を
示した． 

(2) p-*共役が有功に作用する系として，一

連のテトラアリール
ボロールの合成と単
離，および X 線結晶
構造解析にも成功し
た．その結果，ボロ
ール誘導体が基底一
重項で 4π反芳香族
性をもつことを初め
て実証し，これまで，
その不安定性から基

礎特性の詳細が不明であったボロールの化
学に関する重要な知見を与えた． 
 また，ジベンゾボロールのホウ素上にかさ
高い Mes*基を導入する合成法を開発した．
Mes*基の導入により，ジベンゾボロール誘導
体を速度論的に著しく安定化できることを
示した． 
 さらに，新たな含ホウ素π電子系骨格とし
て，1,2-ジボリン誘導体の初めての合成と単
離に成功した．ホウ素上の置換基を Mes 基に
した場合は，1,2-ジボリン骨格はほぼ平面構
造となり，高い電子受容性を反映して，600 nm
という長波長領域に吸収をもつことがわか
った．また，ジアニオン種が周辺 14π電子系
の性質をもち，光物性において顕著な対イオ
ン効果を示す事を明らかにした． 

 
(3) かさ高いホウ素
置換基をπ共役骨格
の側鎖に用いるとい
う独自の分子設計に
基づいて合成した一
連の含ホウ素π電子
系化合物が，固体状
態でも著しく強い蛍
光を示す事を明らか
にした．非平面構造
と分子内電荷移動遷

移を組み合わせるという本手法は，高発光性
有機固体のための極めて有用な分子設計と
して，国内外で注目されている． 
 
 また，新たなホウ素置換基としてペルフル
オロアルキル基を導入したジアリールボリ
ル基を開発し，これを用いたモデル化合物で
は，溶媒の極性を変化させるだけで青色から
赤色まで蛍光色を変化させることができる
事を見いだした． 

 

 

 

 



 

 

(4) これまで，一般的に三配位ホウ素置換基
はホウ素上にかさ高い置換基を導入して，そ
の立体保護効果により安定化させる必要が
あると考えられてきた．これに対して，ホウ
素に導入した三つのアリール基を架橋して
平面骨格に強固に固定すれば，ホウ素上の立
体保護がなくても，空気や水に対して安定な
平面型三配位ホウ素化合物が合成できるこ
とを実験的に示した．今後の三配位含ホウ素
π電子系開発に大きなインパクトを与える
結果である． 
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発明者：山口 茂弘，若宮 淳志，梶原隆史，
井手 利久，新免 益隆 
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〔その他〕 
(1)2008 年 1 月，ホウ素置換基を側鎖置換基と
して用いた一連の高発光性有機固体の開発
に関する研究が，Angew. Chem., Int. Ed.誌の
“Highlight”で紹介．（“A New Design Strategy 

for Optoelectronic Materials by Lateral Boryl 

Substitution”, M. Elbing, G. C. Bazan, Angew. 

Chem., Int. Ed. 47, 834 (2008)） 

(2) 2008 年 9 月 25 日，Young Boron Chemist 

Award (IMEBORON, ホウ素国際学会) 受賞 

(3) 2009 年３月 28 日，第 58 回日本化学会進
歩賞（社団法人日本化学会） 受賞 
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