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1. 研究実施の概要 

 

液晶分子が自己組織的に形成するナノ

スケールの分子凝集相（液晶相）では、

図に示すように液晶分子の分子形状に応

じて 1 次元、あるいは、2 次元の高速な

結晶物質に匹敵する高い電荷輸送特性を

示すことが見出された。さらに、液晶相

では、結晶物質とは異なり、ドメイン界

面をはじめとする分子配向の乱れに由来

する構造的な欠陥が電荷輸送を阻害しな

いという電子材料として極めて恵まれた

特徴をもつ。 

本研究では、従来、ディスプレー材料と考えられてきた液晶物質を有機半導体として応

用するために必要な材料としての学術的基盤の構築とデバイス作製のための工学的な基盤

を構築し、「液晶性有機半導体」を用いたトランジスタや EL 素子などの実現を目指す。 

このアプローチとして、①材料設計の指針の確立、②材料精製技術の開発、③デバイス

作製のためのプロセス・デバイス基礎技術の開拓を行い、最終的に、④ 実用性を評価でき

るデバイスの試作を行う。 

前年度までは、①実験・物性評価設備の整備、②材料設計の指針獲得のためのモデル材

料系の選択と合成中間体・合成ルートの検討、③デバイスを検討するためのモデル用材料

系の検討、④材料精製技術の検討、⑤合成した物質の基礎物性評価、⑥デバイスプロセス

技術の開拓について基礎的な検討を進めてきた。今年度は、引き続き、①実験・物性評価

設備の整備を進めるとともに、前年度の検討をもとに、②材料設計の指針獲得のためのモ

デル材料系の合成と評価、③材料精製技術の検討、④合成した物質の基礎物性評価、⑤複
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合機能材料の開拓、⑥モデル材料をもちいたデバイスプロセスの開拓、⑦基礎物性評価、

⑦デバイスの特性評価について研究を進めた。 

研究を開始し、具体的な検討が進むに連れて、基礎物性、材料設計、及び、デバイス作製に

関して新たな知見が蓄積されつつある。現在の段階では、まだ、まとまった成果を記述する段階

にはないが、今後、多くの新たな知見と具体的な成果が得られるものと期待している。 

 

2. 研究実施内容（文中にある参照番号は 4.(1)に対応する） 

 

材料設計の指針を探るための検討では、モデル系（Phenylene 系・ Benzothiazole 系６）・

Thiophene 系）を中心に液晶物質を合成し、Time-of-flight 法による過渡光電流の測定か

らその電荷輸送特性の評価を進めた。 

合成した Alkylalkoxy 誘導体（図１－１参照）１）は 163.5℃、144.85℃、115.8℃、およ

び、100.0℃で相転移（降温過程）し、0.01cm2/Vs から高次の相に転移するに従い移動度

は向上し、Dialkyl 誘導体（図１－２参照）の最も結晶に近い SmX 相では移動度は

0.1cm2/Vs を超える。Quaterthiophene 誘導体のような大きなπ‐電子共役系をもつ Sm

相では 0.1cm2/Vs を超える移動度が知られているが、Terphenyl のような比較的小さなコ

ア部を持つ液晶物質においても 0.1cm2/Vs を超える移動度が観測される事実は特筆に値す

る。 

Dimer 構造をもつ液晶物質では、Dimer 構造による液晶相の安定化が期待されるが、こ

の観点から、Biphenyl 誘導体（図２参照）をモデル系に用いて、その合成と電荷輸送特性

について検討した。Dimer構造を持つBiphenyl誘導体は、Dimer構造をもたないBiphenyl

誘導体に比べて高い液晶化温度を示し、monomer 構造をもつ Biphenyl 誘導体（10-3cm2/Vs

＠SmBhex）に比べて同一液晶相において数倍高い（5~6×10-3cm2/Vs＠SmBhex）移動度が

観測され、移動度の温度・電場依存性も示さないことがわかった。 
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図１‐１ Terphenyl 系液晶物質の移動度の一例 



これは、Dimer 構造が液晶相の安定化とそれによる電荷輸送特性の改善に有効であるこ

とを示唆している。 

液晶物質における電荷輸送特性の解明では以下の点について新しい知見を得た。 

液晶物質における電荷輸送特性は分子の異方的な構造のために電荷輸送特性も分子の

配向に応じた異方性を示すと考えられるが、実験的にそれを明らかにした例はほとんどな

い。合成した Biphenyl 液晶を用いて配向制御した液晶セルを作製し Time-of-flight 法に

より移動度の異方性を検討した。垂直配向セルでは光電荷の生成効率が著しく小さく、光

電荷生成層（TiO2）を利用することにより初めて移動度の測定が可能であった。垂直配向

セルでは水平配向セルに比べて分子長に由来する大きな移動度の低下を初めて実験的に観

測し、異方性を確認した。 

液晶分子凝集相における電荷輸送特性の物理的基盤の構築では、前年度から開発を進め

てきた分子間の電荷移動プロセスにポーラロンによる電子移動過程を取り入れた

Disorder モデルによる凝集体におけるマクロな電荷輸送特性の解析手法の開発を進めた。

これまでの研究から、液晶物質における伝導はアモルファス有機半導体物質と同様に局在

準位間のホッピング伝導としてモデル化でき、その状態密度の分布幅は 50meV 程度と小

さいことを明らかにしてきたが、分子間の電荷移動については、状態密度の分布幅が

100meV を超えるアモルファス有機半導体と異なり、小さな分布幅をもつ液晶物質において

は、分子のイオン化に伴う再配置エネルギーの効果を無視することができなくなる。このため、ア

モルファス有機半導体において採用されている分子間の電荷移動速度式（Miller-Ablaham の式）

に代わって、液晶相における電荷輸送のモデル化には、分子間の電荷移動の際の移動速度を

記述する Marcus の電荷移動速度式を用いることが必要となる。そこで、従来の Monte-Carlo シミ

ュレーションを拡張し、分子間の電荷移動に Marcus の電荷移動速度式を取り入れた状態密度の

分散モデル（Disorder モデル）を提案し、そのシミュレーションと液晶相における電荷輸送特性の

データとの比較を行うことにより、その有効性を検討した。その結果、このモデルは、液晶物質に

おける電荷輸送の低温での温度・電界依存性と室温以上の温度領域における電場・温度に依存

しない液晶物質特有の電荷輸送特性をうまく説明できることを明らかにした。さらに、この特性の

解析から、電荷輸送特性の最大値を記述する基本式を導くことができた。この式を用いてSm相に

おける代表的な状態密度のエネルギー分布幅、分子の再配置エネルギーの値から、Sm 相が示

す最大移動度を見積もると、その最大値はおよそ 1cm2/Vs 程度となることがわかった。この値は、

これまでの実験結果や結晶物質の移動度との比較から、妥当な値と判断された。この手法は、

個々の分子の再配置エネルギーを見積もることにより、個々の液晶物質の特性を反映した液晶凝

集相の電荷輸送特性のモデル化につながるもので、理論面から材料設計に関する基礎的な知見
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図１‐２Terphenyl 系液晶物質の例 
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図２ Dimer 構造をもつ Biphenyl 系液晶物質の例 



を得る上で、有効な手法となると期待できる。 

さらに、デバイス特性の解析を行うため、界面でのトラップによる電荷輸送を過渡電流の時間的

応答から解析を行う手法を考案した。この手法を用いて、Biphenyl 液晶物資の示す

Time-of-flight 法による過渡光電流波形を解析した結果、液晶物質/電極界面に形成されるとトラ

ップ分布とバルクの電荷輸送特性を分離して解析できることが示された。 

デバイス化のための基礎検討では、oligothiophene 系液晶物質（terthiophene および、

quaterthiophene 誘導体：図３参照）をモデル材料に用いて、スピンコート法による液晶物質

の高品質な多結晶薄膜の形成法を確立するとともに、その特性を支配する因子、素子作製プロセ

スの最適化について検討し、薄膜トランジスタ（TFT）を試作した。３） その結果、最適化した条件

では、従来の非液晶物質の多結晶薄膜を用いて作製されている TFT と同等の0.1cm2/Vsオーダ

ーの移動度をもつ TFT をウェットプロセスにより容易に作製できることを示した。特に、Pentacene

などに比べて小さいπ-電子共役系である terthiophene をコア構造にもつｔｅｒｔｈｉｏｐｈｅｎｅ誘導体

において、0.1cm2/Vs もの高い移動度を実現できたことは、結晶相における分子配向制御に液晶

相の利用が有効であることを示す結果であり、注目に値する。 
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