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研究成果の概要 

光電子機能の中でも「発光」は、多岐にわたる応用から重要な現象である。本研究では、未踏光

機能の実現を目的に、多環 π 骨格に多種のヘテロ元素を組み込んだ「ヘテロ π 電子系」を対象と

し、励起状態における多様な素過程（励起ダイナミクス）の理解と複合的制御に基づいた物質探索

の手法を確立し、秀逸な分子システムを創出することに挑む。この本質的な課題に対し理論と実験

の融合により取り組み、次の 5つの成果を得た。 

1） 近赤外発光を示す多環リード骨格の創出を狙い、反芳香族性のアゼピンに芳香族性の低い

チオフェン環を組み合わせた３環式骨格を合成した。これをコア骨格に用い電子受容性基を導入

することにより、基底状態での反芳香族性緩和により近赤外領域での発光の獲得に成功した。 

2） 多環芳香族炭化水素であるペリレンに 2つのホウ素原子をドープし、チオフェン環を縮環させ

るという設計指針のもとに、分子構造ジェネレータと TD DFT 全構造探索を用いた in-silico スクリ

ーニングを行い、７環式の近赤外発光分子の探索に成功し、この手法の有用性を実証した。 

3） これまでに開発したフェルミの黄金律に基づく逆項間交差の速度計算プログラムを用いること

で、超高速スピン変換発光材料の逆項間交差過程の解明に成功した。 

4） 高速スピン変換能と高量子収率を両立した狭帯域緑色発光材料の開発に成功し、UHD ディ

スプレイに適合する高効率かつ高安定性の純緑色有機 ELを実証した。 

5) 近赤外発光リンローダミンの機能化により、高い膜透過性とオルガネラ局在性、さらには高い

耐光性をもつ蛍光プローブを開発し、超解像5D(3D+タイムラプス+マルチカラー)イメージングに有

用であることを実証した。 
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