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１． 本プロジェクトの研究の背景、目的、関係するプロジ

ェクトとの関係 

有機半導体は、有機電界効果トランジスタや有機薄膜太

陽電池への応用が期待されている。有機合成によって材料

を開発する上で、基礎的な電子物性や、溶液・薄膜中での

高次構造が重要な情報である。本プロジェクトでは、有機

半導体ポリマーを用いた電子デバイス（有機薄膜太陽電池、

有機トランジスタなど）の特性を向上させるため、有機合成

による網羅的な材料開発や、電子状態測定に加えて、モノ

マーユニットの組み合わせによる電子状態の変化を予測し

ながら進めることを目的としている。Gaussian を始めとする

量子化学計算パッケージを用いて、DFT などの計算方法

によって短期間で合成と並行しながら分子軌道の形状・エ

ネルギーや励起状態エネルギーなどの特性予測を行うこと

で、より効率的に材料探索を進めることができる。また、材

料中の構造を MD 計算によって予測することで、通常の分

析では解析が困難な材料中の構造に関する情報を得るこ

とができると期待される。 

２． 具体的な利用内容、計算方法 

 Gaussian16 計算パッケージを用いて、合成した半導体分

子の安定コンフォメーション、分子軌道、ラジカルカチオン・

アニオン状態、電荷移動励起（CT）状態などの計算を行っ

た。また、GROMACS を用いた MD 計算によって、有機半

導体薄膜の結晶構造の再現を試みた後、薄膜表面の構造

が結晶構造に及ぼす影響についても引き続き検討した。 

３． 結果 

 2つの 1,2,5-チアジアゾール環を、強力な電子吸引能力と

拡張された共役面を備えたトリフェニレンコアに融合するこ

とにより、新しいアクセプター部位となる 4,7-ジブロモトリフェ

ニレノ[1,2-c:7,8-c ']ビス（[1,2,5]チアジアゾール）（TPTz）を

設計した（図 1a）。TPTzのユニークなV字型は、ポリマー骨

格に 60°の屈曲を誘起することで、特定の繰り返し単位内

に分子軌道を局所化する。これは直線型の骨格で見られる

軌道の非局在化とは対照的である。 DFT 計算により、

TPTz ベースのポリマーでは広い光学バンドギャップが期待

できるとともに、BTz 部分の強力な電子吸引能力により、安

定な HOMO軌道が維持されることが予想された（図 1b）。 

 

４． まとめ 

トリフェニレンコアに融合した 2つの1,2,5-チアジアゾール

環を持ち、強力な電子吸引能力と拡張された π共役面を特

徴とする新しい V 字型電子受容体ユニット TPTz を開発し

た。ポリマー薄膜中の構造のアモルファス性にもかかわら

ず、PTPTz-IDT:Y6 を活性層とした単一接合有機薄膜太陽

電池において 10.4％の高い光電変換効率を達成した。こ

の研究は、TPTz がジグザグなコンフォメーションを持つ機

能性ポリマーを開発するための有望なビルディングブロック

であることを示している。 

５． 今後の計画・展望 

 さらなる類縁体の屈曲性コアの開発と、有機半導体ポリマ

ーへの応用を目指す。 
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