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§１．研究成果の概要 
 

第四年次の本年度も昨年度に続き、計算・データ科学により塗布型電子材料の分子配列構造・

電子機能を予測する手法開発、デバイス製造に最適な実材料開発、及び製膜プロセス高度化を

一体化した研究を進展させた。 

高精度量子化学計算を用いた結晶構造予測については、拡張π電子骨格とアルキル鎖が連

結し高い層状結晶性を示す非対称有機半導体を対象とする構造予測を本格的に進めた。モデル

となるモノアルキル-BTBT 系について、昨年度までに開発した段階的構造予測法による構造予測

に成功した。また結晶構造ＤＢを用いた有望物質探索・転移学習による溶解度予測、及び結晶構

造から強誘電体特性・移動度等を予測する手法開発を進めた。 

実材料開発では、高性能が期待される上記非対称有機半導体の系統的開発を進め、π骨格の

構造異性効果・置換基による積層構造制御効果・分子混合による配列制御効果等の発現を見い

出した。また新たな置換基を付与した材料において、分子配列の秩序と乱れが共存した高性能な

液晶性有機半導体を開発し、その極薄膜が液晶凍結状態にあることを見い出した。またスピナー

型の塗布型強誘電体も新たに４例見出した。 

高度結晶構造解析手法開発では、極薄のため通常手法では解析困難な上記の液晶性有機半

導体について、クライオ電子顕微鏡を用いた電子回折による構造解析に成功した。さらに放射光

や X 線自由電子レーザーを駆使し、解析困難な試料の解析手法開発を進展させた。 

デバイス開発では、昨年度開発した高急峻スイッチング TFT の性能を律速する原因が、電極-

半導体-絶縁層による３元界面のキャリア輸送に由来することを突止めた。さらに塗布型半導体の

簡易製膜手法開発を進め、本研究で開発した mono-Cn-BTNT に絶縁ポリマーブレンド法を適用

し、3 cm2/Vs を超える移動度と 180 mV/dec の優れた SS 値を確認するとともに、ブレンド層内部の

半導体相／ポリマー相の相分離構造を高分子ナノメカニクス法により明らかにした。 
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§２．研究実施体制 

 

（１）長谷川グループ 

① 研究代表者： 長谷川 達生 （東京大学 大学院工学系研究科 教授） 

② 研究項目 

・実験科学による塗布型電子材料の開発 

 

（2）堀内グループ 

① 主たる共同研究者： 堀内 佐智雄 （産業技術総合研究所 電子光基礎技術研究部門 上

級主任研究員） 

② 研究項目 
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（3）松井グループ 

① 主たる共同研究者： 松井 弘之 （山形大学 大学院有機材料システム研究科 准教授） 

② 研究項目 

・機械学習と計算科学による塗布型電子材料の構造・機能予測 

 

（4）熊井グループ 

① 主たる共同研究者： 熊井 玲児 （高エネルギー加速器研究機構 物質構造科学研究所 

教授） 

② 研究項目 

・塗布型電子材料の高度結晶構造解析 

 

（5）米倉グループ 

① 主たる共同研究者： 米倉 功治 （理化学研究所 放射光科学研究センター グループディ

レクター / 東北大学 多元物質科学研究所 教授） 

② 研究項目 

・塗布型電子材料の電子線結晶構造解析 
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