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研究成果の概要（和文）：　アズレン骨格で構成された3量体分子（ターアズレン）がn型半導体材料として優れた性質
を持つことを見出した。また、分子軌道の偏りが半導体の極性を制御していることを見出し、｢分子軌道制御による半
導体極性制御｣という新しい概念を確立した。
　チエノチオフェン骨格が持つ折れ曲がり構造によって、無置換にもかかわらず高い溶解性を持ち、溶液プロセスでの
薄膜作成が可能な有機半導体材料を開発した。本結果によって、高い溶解性と分子配向性を両立させる新たな分子設計
指針が得られた。

研究成果の概要（英文）：A π-conjugation system comprising three azulene units, terazulenes, exhibits 
excellent n-type transistor performance. These results represent an unconventional concept: polarity 
control of OFET achieved by molecular orbital distribution control, which provides a new strategy for the 
molecular design of semiconductor materials.
 To resolve a trade-off between orientation and solubility for organic semiconductor materials, we have 
focused on bent scaffolds based on a thieno[2,3-b]thiophene unit. The bent-shaphed acenes showed high 
solubility in ordinary organic solvents. These results indicate that the bent-shaped thienoacene combine 
the significant characteristics of solubility, stability, and molecular orientation.

研究分野： 有機化学、機能物性化学
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orbital
Transfer integrals (meV)

ta1 ta2 tq1 tq2 tp1 tp2

HOMO
parallel 51 51 48 57 49 57

antiparallel 10 9 4 15 16 2

LUMO
parallel 76 76 50 36 50 37

antiparallel 11 15 5 25 25 8

2,6!:2!,6"-Terazulene 

Transfer Integrals Calculated with ADF
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