
 

 

半導体ポリマー鎖間の電荷輸送性を高める新分子設計法を開発 
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2．発表のポイント： 

◆特異な分子軌道形態を有するπ共役系モノマーユニットを半導体ポリマーに組み込むことに

より、ポリマー鎖間の電荷輸送性が高まることを実証しました。 

◆本研究成果の分子設計技術により、低分子半導体に匹敵する高性能半導体ポリマーの開発に

繋がることが期待されます。 

 

3．発表概要： 

 東京大学大学院新領域創成科学研究科、同連携研究機構マテリアルイノベーション研究セン

ター、筑波大学数理物質系、産業技術総合研究所 産総研・東大 先端オペランド計測技術オー

プンイノベーションラボラトリ（注 1）は、特異な分子軌道（注 2）（以下、軌道）形態を有

するモノマーユニット（注 3）を組み込むことによって、半導体ポリマー鎖間で良好な電荷輸

送性を示すことを実証しました。 

 有機半導体は低分子半導体と高分子半導体（以下、半導体ポリマー）の二つに大別されま

す。低分子半導体の電荷輸送は、π共役系分子（注 4）同士の軌道の重なりの度合が大きく影

響します。そのため、分子集合体構造において、いかに軌道の重なりを大きくするかを念頭に

分子設計が行われています。すなわち、原子レベルの精度で分子配列（注 5）を制御すること

が要求されます。一方、半導体ポリマーは、π共役系分子が共有結合で繋がった巨大な分子構

造を有するため、ポリマー鎖内では共有結合（注 6）を介してポリマー鎖内で電荷輸送が可能

です。しかしながら、その巨大な分子同士は無秩序に絡み合うため、ポリマー鎖同士の軌道の

重なりが大きくなるような配列をとらせることは容易ではありません。そのため、ポリマー鎖

間の電荷輸送性を高めるため、配向させて鎖間の距離を縮めることに主眼が置かれていまし

た。 

研究グループでは、配列制御が困難な半導体ポリマーにおいても電荷輸送の向上が可能な

軌道の重なりを実現すべく、長軸方向に同位相の軌道が広がるπ共役系分子である ChDT 骨

格を構成ユニットとした半導体ポリマーPChDTBT を新たに開発しました（図 1）。大型放射

光施設 SPring-8（注 7）（ビームライン BL46XU、BL19B2）における集合体構造解析によっ



て、分岐型アルキル側鎖（注 8）の分岐位置がポリマー主鎖から遠ざかることによって、π共

役平面（注 9）の配向様式が基板に対して平行な face-on 配向（注 10）から垂直な edge-on 配

向（注 11）へと変化することが分かりました（図 2）。基板に平行な方向の電荷輸送につい

て、ポリマー鎖間の電荷輸送が有効に働く edge-on 配向を誘起する側鎖を有する PChDTBT
誘導体は、ポリマー鎖間の電荷輸送が有効に働かない face-on 配向のものと比べて、最大で 3

桁高い移動度であり、既存の高結晶性半導体ポリマー（注 12）に匹敵する移動度を示しまし

た。この誘導体は量子化学計算からポリマー鎖間の電荷輸送が支配的であることが示唆され、

半導体ポリマー鎖間の電荷輸送性を高める新分子設計技術を開発しました。 

 本研究成果は、2021年 2月 28日付でアメリカ化学会（ACS）の学術誌

「Macromolecules」のオンライン速報版で公開されました。 

 本研究は、日本学術振興会（JSPS）科学研究費補助金「ラダーD-A 型共役高分子の開発と

高移動度材料への展開」（課題番号：18K14295、研究代表者：黒澤忠法）、「分子間振動の

抑制を基軸とした次世代有機半導体材料の創製」（課題番号：17H03104、研究代表者：岡本

敏宏）、「第一原理に基づく熱電変換計算理論の開発と有機材料への応用」（課題番号：

18H01856、研究代表者：石井宏幸）及び、科学技術振興機構（JST）戦略的創造研究推進事

業（さきがけ）研究領域「微少エネルギーを利用した革新的な環境発電技術の創出」（研究総

括：谷口研二）研究課題「有機半導体の構造制御技術による革新的熱電材料の創製」（課題番

号：JPMJPR17R2、研究代表者：岡本敏宏）の一環として行われました。 

 

4．発表内容： 

＜研究の背景と経緯＞ 

ポリマー材料はその柔軟性・機械的強度・成形性の高さから、われわれの身の回りの多く

のモノに使われています。次世代の電子材料として注目されている有機エレクトロニクス（注

12）分野においても、製造プロセスの適応性の高さから半導体ポリマーの活用が大いに期待さ

れています。しかし、その性能は低分子半導体の性能と比べて大きく遅れを取っているのが現

状です。 

半導体ポリマーでは、ポリマー鎖内および隣り合うポリマー鎖間との電荷輸送性が固体全

体での電荷輸送能を高める鍵となります。これまでの研究では、ポリマー鎖内の電荷輸送能を

向上させる分子設計に関する知見は多数報告されているものの、ポリマー鎖間の電荷輸送能に

関しては、鎖間の距離を縮める方策のみが取られてきました。これは、ポリマー特有の巨大な

分子構造のため、高結晶性半導体ポリマーの結晶領域内においてもポリマー鎖の配列を制御す

ることが容易ではないためです。したがって、性能の高い半導体ポリマーの開発のためには、

ポリマー鎖間の電荷輸送能を高めるための新しい分子設計技術が求められていました。 

 

＜研究の内容＞ 

 これまでに本研究グループでは、低分子半導体において分子間の軌道の重なりを高める分子

設計として、分子長軸方向に同位相の軌道が広がったπ共役系 ChDT 骨格を開発し、世界最

高レベルの高移動度を示すことを明らかにしました（T. Okamoto, et al., Advanced Science 
2018, http://www.k.u-tokyo.ac.jp/info/entry/22_entry610/）。今回、ChDT 骨格をモノマーユ

ニットとしてポリマーの主鎖に組み込むことによって、その特異な軌道形態を積極的に活用

し、ポリマー鎖の配列様式に関わらず有効な鎖間の軌道の重なりを実現する半導体ポリマー

PChDTBT を開発しました（図 1）。PChDTBT は、可溶性基であるアルキル側鎖の形状によ

って、π共役平面の配向様式が基板に対して平行な face-on 配向から垂直な edge-on 配向へと



変化することが分かりました（図 2）。基板に平行な方向の電荷輸送について、ポリマー鎖間

の電荷輸送が有効に働く edge-on 配向を誘起する側鎖を有する PChDTBT 誘導体は、ポリマ

ー鎖間の電荷輸送が有効に働かない face-on 配向のものと比べて、最大で 3桁高い移動度であ

り、既存の高結晶性半導体ポリマーに匹敵する移動度を示しました。興味深いことに、量子化

学計算により、ポリマー鎖内の PChDTBT による電荷輸送性は既存の半導体ポリマーと比べ

て、不利であることが明らかとなった一方で、ポリマー鎖間で有効な電荷輸送が実現されるこ

とにより、既存の半導体ポリマーに匹敵する良好な移動度が達成されていることがわかりまし

た。これらの結果より、軌道形態に着目することで効率的なポリマー鎖間の電荷輸送性が実現

できる新分子設計法を示すことができました。 

 

＜今後の展開＞ 

 今回の結果により、これまで切り離されてきたポリマー鎖内とポリマー鎖間の電荷輸送に関

わる分子設計を複合的に半導体ポリマー材料開発に反映させることが可能となりました。今

後、それぞれの電荷輸送性を同時に高め、低分子半導体に匹敵する高性能半導体ポリマーの開

発につながると期待されます。  
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産業技術総合研究所 広報部 報道室 

TEL：029-862-6216   
E-mail：hodo-ml@aist.go.jp 
 



7．用語解説： 

（注 1）産業技術総合研究所 産総研・東大 先端オペランド計測技術オープンイノベーションラボ

ラトリ：平成 28 年 6 月 1 日、東大柏キャンパス内に設置した産総研と東大の研究拠点。相互のシ

ーズ技術を合わせ、産学官ネットワークの構築による「橋渡し」につながる目的基礎研究の強化や、

先端オペランド計測技術を活用した生体機能性材料、新素材、革新デバイスなどの産業化・実用化

のための研究開発を行っている。 

 

 

（注 2）分子軌道：分子内を運動する電子の空間分布を表す。隣接する分子間での分子軌道の重な

りが大きいほど、軌道の重なりを経由して分子間で電荷が伝導しやすい。 

 

（注 3）モノマーユニット：高分子（ポリマー）を構成する構造単位のこと。モノマーユニットを

共有結合によって繰返し連結させることでポリマーが形成される。 

 

（注 4）π共役系分子：炭素原子による主骨格を有し、一重結合と二重結合が交互に連なった共役

二重結合をもつ化合物。特に、環状の共役二重結合を形成し芳香族性を有する化合物は芳香族化合

物と呼ばれる。 

 

（注 5）分子配列：有機化合物には、分子が整列し、規則正しく並んだ結晶を形成しやすい性質が

ある。分子配列は結晶内での分子が並ぶ方向、規則性を表す。 

 

（注 6）共有結合：原子間で電子を共有して形成する結合。 

 

（注 7）大型放射光施設 SPring-8：兵庫県の播磨科学公園都市にある世界最高性能の放射光を生み

出す理化学研究所が所有する大型放射光施設で、その利用者支援は高輝度光科学研究センター

（JASRI）が行っている。SPring-8 の名前は Super Photon ring-8 GeV に由来。放射光とは、電子

を光とほぼ等しい速度まで加速し、電磁石によって進行方向を曲げたときに発生する強力な電磁波

のこと。SPring-8 では、遠赤外光から可視光線、軟 X 線を経て硬 X 線に至る幅広い波長域で放射

光を得ることができるため、原子核の研究からナノテクノロジー、バイオテクノロジー、産業利用

や科学捜査まで幅広い研究が行われている。 

 

（注 8）アルキル側鎖：炭素と水素の一重結合で構成された置換基をアルキル基という。側鎖とし

て導入したアルキル基は電荷輸送には関わらないが、有機半導体の溶解性や結晶構造に大きな影響

を与える。 

 

 

（注 9）π共役平面：2つ以上の単環芳香族化合物がそれぞれの環の辺を互いに 1つだけ共有(縮合

するという)してできる縮合多環芳香族化合物が形成する平面。 

 

（注 10）face-on 配向：π共役平面が基板に対して平行になるように分子が重なる配向様式。この



場合、基板に対して垂直な方向に鎖間の電荷輸送が行われる。 

（注 11）edge-on 配向：π共役平面が基板に対して垂直になるように分子が重なる配向様式。この

場合、基板に対して平行な方向に鎖間の電荷輸送が行われる。 

 

（注 12）高結晶性半導体ポリマー：分子鎖が不規則に並んだ非晶領域内に一部でも規則的に並ん

だ結晶領域が存在するポリマーを結晶性ポリマーと呼ぶ。高結晶性半導体ポリマーとは、電荷輸送

の律速となる非晶領域が少なく高い性能を示す半導体ポリマーである。 

 

8．添付資料： 

 
図 1 PChDTBT の分子構造と分子軌道形態。軌道の色の違いは位相の違いを表し、モノマー

ユニットに組み込まれた ChDT においては、分子の長軸方向（横方向）に同位相の軌道（青

色）が広がっていることが分かる。この ChDT の特異な軌道形態によって、ポリマー鎖の配

列様式に関わらず有効な鎖間の軌道の重なりを実現する。 

 



 

図 2 アルキル側鎖の形状の違いによって誘起される PChDTBT の配向様式とポリマー鎖間

の電荷輸送方向（青矢印）。基板に平行な電荷輸送について、edge-on 配向がポリマー鎖間の

電荷輸送を有効に利用できる。 


