
    

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 1日現在 

 

 

 

 

 

 

 
 
 
 
 

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：π電子系，有機エレクトロニクス，典型元素，電子物性，光物性 

 
１．研究計画の概要 
有機エレクトロニクス分野の飛躍的進展を
目的に，本研究では，1)典型元素を機軸と
した分子設計，2)独自の新反応開拓，3)非
結合性分子間相互作用を巧みに生かした高
次構造制御，の三つを有機的に組み合わせ
たアプローチにより，光・電子物性という
観点で突出した物性，あるいは，これまで
達成できなった未踏物性をもつ機能性分子
の創出に挑む． 
２．研究の進捗状況 
 以下の 5つの標的物性を設定し，それら
の実現に向けて種々のπ電子系分子の設計
と合成に取り組んできた． 
(1)高効率固体発光：固体状態でも 100%に
近い量子収率で発光する有機化合物の合理
的設計に取り組んだ．i)立体的にかさ高い
置換基の導入による分子間相互作用の抑制，
および ii)ストークスシフトの大きな分子
内電荷移動型発光の実現による分子間エネ
ルギー移動の抑制の二点が鍵となることを
提案し，これらを満たす構造として「かさ
高いホウ素置換基を側鎖として導入する」
というシンプルなコンセプトのもと，一連
のホウ素置換π電子系を設計，合成した．
それらが実際に高い蛍光量子収率をもつこ
とを明らかにするとともに，励起状態での
分子軌道計算を取り入れ，励起状態での構
造変化の詳細を明らかとした．また，上述
の要件を満たす全く異なる骨格として，ホ
スホールオキシド誘導体を設計，合成し，
それらが結晶状態において高い量子収率の
蛍光を示すことを明らかにし，この考え方
の一般性を示した． 
(2)白色発光：白色発光固体の実現には，大

きなストークスシフトを伴った赤色発光を
示す発色団と，小さなストークスシフトを
もつ青色発光発色団の両方の開発が必要で
ある．前者は(1)でその開発を達成したが，
後者は本質的に達成が難しい課題である．
分子間相互作用を巧く抑制し，かつ分子内
での無輻射失活過程を徹底的に抑える分子
設計が必要である．これに対し，基本骨格
としてジフェニルアントラセン骨格を用い，
(ペルフルオロフェニル)シリル基をπスタ
ッキング部位として導入することにより構
造の固定化を行い，この物性を実現するこ
とに成功した．そしてこの化合物をホスト
材料に用いることにより，量子収率 0.60
で光る白色発光薄膜の作製に成功した．  
(3)低閾値増幅自然放出発光：有機レーザー
材料の開発を念頭に，増幅自然放出発光
(ASE)の閾値が極めて低い材料の開発に取
り組んだ．より大きな放射失活速度定数を
もつ分子ほど ASE 特性の閾値は低くなる．
大きな放射失活速度定数をもつ分子の設計
として，ケイ素置換基とπ電子系との軌道
相互作用による電子的修飾を考え，ジシリ
ルフェニレンおよびテトラシリルフェニレ
ンを構成単位に含む一連のポリ(アリーレ
ンエチニレン)の合成を行い，これらが有機
分子としては上限に近い大きな放射失活速
度定数をもつことを明らかとした． 
(4) 結晶状態での高電荷移動度：高電荷移
動度をもつ有機トランジスタ材料の開発を
目指し，その候補としてビスペンタレンを
新たに設計した．この骨格を形成するため
の合成法として，ビス[o-(アリールカルボ
ニル)フェニル]アセチレンの協奏的ラジカ
ル 5-endo-dig環化機構で進行する還元的 

研究種目： 若手研究(S) 

研究期間： 2007 ～ 2011 

課題番号： 19675001 

研究課題名（和文） 未踏物性発現を目指したπ電子系化学 

                     

研究課題名（英文） Chemistry of New π-Electron Systems with Unusual Properties 

 

研究代表者 

山口 茂弘（YAMAGUCHI SHIGEHIRO） 

名古屋大学・大学院理学研究科・教授 

 研究者番号：60260618 

 



 

 

環化反応の開発に成功した．得られた化合
物は低い還元電位を示し，n 型半導体材料
としての潜在性を示した．また 8個の環が
縮環したオクタチエノアセン類の合成に取
り組み，分子間の S--S 非結合性相互作用と
末端置換基の立体障害とのバランスを調整
することにより結晶構造の制御が可能であ
ることを示した．また，結晶中でのπスタ
ッキングと高移動度発現の相関を実験的に
明らかにした． 
 またこの他に全く新たな基本骨格として，
種々の縮環型モノマー単位の合成に取り組
んだ．オルト位に不飽和結合をもつビス(フ
ェ ニ ル ) ア セ チ レ ン か ら の 分 子 内
5-exo-dig 様式で進行する反応の開発によ
り，ビ(ベンゾ[c]フラン)，ビ(チエノ
[2,3-c]チオフェン，チエノ縮環フルバレン
といった基本骨格の効率的合成を達成した． 
(5)アモルファス状態での高い電子輸送
性：アモルファス性電子輸送剤の開発を目
指し，一連のホスホール類の合成に取り組
んだ．分子内 5-endo-dig型ハロホスファニ
ル化反応を開発し，一連のベンゾジホスホ
ール誘導体の合成を達成した．なかでもジ
スルフィド体は，高い熱安定性と低い還元
電位を示し，高い潜在性をもつことを明ら
かにした．また，可溶性リン架橋スチルベ
ン誘導体の合成も達成し，環構造の電子構
造に及ぼす効果についても明らかにした． 
３．現在までの達成度 
 有機エレクトロニクス分野の飛躍的発展
のためには本質的に優れた材料の創出が不
可欠である．本研究では，種々の標的物性
の実現を目指し，当初の計画に沿い，多様
なπ電子系分子の開発を行ってきた．全く
新奇な構造をもつ種々の基本骨格の創出を
達成した点は特筆に値し，幾つかの物性に
ついては，狙い通りに達成できつつある． 
４．今後の研究の推進方策 
 今後はこれまでの成果をさらに発展させ
るとともに，ｎ型半導体特性，アモルファ
ス性電荷輸送性に特に力を入れて取り組み
たい．また，分子が先導する科学の展開を
目指し，高分極性π電子系や新たなフォト
クロミック分子の創製にも取り組みたい 
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