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§１．研究成果の概要 
 

本研究では、有機半導体・有機導電体・デバイスに関係する材料科学と周辺の科学技術を基盤

として、有機材料の熱電および光電特性のさらなる向上を目標とする。低分子半導体は高移動度

化に、高分子半導体は高移動度化に加えて、高キャリア密度化のためのドーパント開発に取り組

んだ。また、得られた半導体群の電子状態を理解すべく、系統的に理論計算を実施した。さらに、

塗布可能な有機材料の特性をいかしたフィルム状の縦型熱電変換のデモンストレーションを目的

とし、塗布プロセスによる厚膜化も検討した。 

これまでは有機半導体のキャリア輸送はフロンティア軌道間の相互作用だけで理解されていた。

しかし、本研究で、p 型低分子半導体において、最高被占軌道（HOMO）と第二 HOMO や第三

HOMO が混成してバンドを形成することにより、高い正孔輸送能を示すことを明らかになった。ま

た、バンド計算理論の拡張と物性解析を行い、軌道混成で有効質量を低減する微視的条件などを

明らかにした。 
高分子半導体については、π電子を主鎖に沿って高度に非局在化することにより、主鎖内の電

荷輸送性を高め、高移動度化に成功した。また、理論計算による移動度の評価から、モノマーユニ

ットの違いが高分子主鎖内の有効質量に及ぼす影響を明らかにし、分子設計の指針につながる

知見を得た。 

高キャリア密度化のためのドーパントについては、結晶性を維持あるいは向上できる大気下で優

れた安定性を示す p ドーパントの開発に成功した。有機半導体に対する n 型ドーピングは大気に

対する不安定性のため開発が遅れていたが、超分子ドーピングにより大気下で優れた導電性を有

するｎ型有機薄膜の開発に成功した。 
塗布プロセスによる厚膜化について、高結晶性高分子半導体を利用した素子作製手法を検討

した。フィルムデバイスの厚み方向に熱勾配を作るために厚膜化を検討し，塗布プロセスにより約 2 
µm 厚の高分子膜を短時間で成膜することに成功した。 
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