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研究の概要：高効率有機薄膜太陽電池の早期実用化に資することを目的として、種々の半導体

特性を示す新型の平面共役分子や球形をした共役分子であるフラーレン誘導体を設計・合成す

るとともに、分子組織体のナノレベルでの構造制御法を開発した。 
 

研 究 分 野：物理有機化学、有機合成化学、有機エレクトロニクス 
科研費の分科・細目：基礎化学・有機化学 
キ ー ワ ー ド：π電子系、フラーレン、有機半導体、ナノ組織化、薄膜構造、有機薄膜

太陽電池 
 

１．研究開始当初の背景 
 有機半導体分子とそれらが形作る組織体
の構造には無限の多様性が存在するが故に、
異なる機能を持った多種の有機物の薄膜で
構成される高効率有機薄膜太陽電池の設計
は、化学者にとって心躍る新しいチャレンジ
である。太陽光エネルギーの有効利用は人類
の生存に関わる技として、化学者が積極的関
わりを持つべき重要な研究テーマである。こ
れまで行われてきた有機化学の医薬・農薬へ
の応用と異なり、有機化学の電気電子科学技
術への本格的な応用はこれから始まるとこ
ろである。 
 

２．研究の目的 
 本研究では、有機エレクトロニクス研究に
おける新しい研究指針「発想を新反応に求め
て機能分子を探索する」という考えに基づき、
半導体性を示す新型の平面共役分子や球形
をした共役分子であるフラーレン誘導体の
設計・合成、およびそれらの分子組織体のナ
ノレベルでの構造制御法を開発し、高効率有
機薄膜太陽電池の早期実用化に資すること
を目的とする。 
 

３．研究の方法 
 本課題で研究する「低分子塗布変換型有機
薄膜太陽電池」は、耐久性、材料設計の多様
性など、従来の有機薄膜太陽電池に比べて優
れている点が多い。本研究では、以下の研究
課題に取り組む。(1) 有機半導体分子の探索
と分子設計・合成、(2) 階層的ナノ組織化デ
バイス構造構築、(3) 半導体組織のナノ構造
の解析（非周期構造の分子レベル解析）。有

機合成と物理有機化学を柱に、薄膜モルフォ
ロジー解析、電子顕微鏡によるナノ構造解析
などを通して、太陽電池特性と分子物性との
相関を明らかにし、さらなる高効率化を図る。 
 

４．これまでの成果 
(１) 究極の電子受容体：56π共役系メタノ
フラーレン誘導体新合成法の開発 
 フラーレン誘導体は、有機薄膜太陽電池の
電子受容体として広く用いられており、太陽
電池性能を向上させるための鍵となる物質
である。最小の立体的大きさを持つ有機置換
基であるメタノ基（CH2）をフラーレンに付
加するための新規高効率合成法を開発した。
60πフラーレンへのメタノ基の付加によっ
てπ共役系を縮小することにより、LUMO レ
ベルが高くなり Voc が向上する。この際、メ
タノ基付加が立体的障害増加を伴わないた
めにフラーレン・フラーレン間の距離が増加
せず、従って Jsc も向上できることを見出し
た。VOC を向上させると JSC が低下するとい
うこれまでの常識を打ち破る成果であり、究
極の電子受容体として 56π共役系メタノフ
ラーレン誘導体が有望であることを明らか
にした。 

 
図 1 56πメタノフラーレンの新合成法 
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(２) 新しい可能性を秘めた平面型新規π共
役系半導体材料の開発と界面制御 
縮環したベンゾシロール、ベンゾホスホー

ル、インドール誘導体などの新規π共役系化
合 物 の 合 成 に 成 功 し た 。 高 移 動 度
（3.6cm2/Vs）を有するキャリア輸送材料や
有機/無機電極界面を制御するバッファ材料
として有用であり、太陽電池のみならず
OLED、OFET 材料としても有用であること
を見出した。一連の分子の強固な分子構造と
5 員環周りの大きな環歪みの物性に与える影
響に着目し、炭素架橋オリゴフェニレンビニ
レン（COPV）化合物を新たに合成したとこ
ろ、理論予測どおりの光学特性を示すばかり
か、驚異的な安定性を示すことがわかった。
分子両端にドナーとアクセプターを持つ極
性で剛直な新型平面共役分子を設計して
TiO2表面修飾に応用することで、全有機物型
色素としては世界最高レベルの性能を示す
色素増感太陽電池の開発に成功した。 

これらの平面型新規π共役系半導体材料は、
有機半導体レーザーや、水から水素を作る光
触媒など、将来有用な材料として新しい可能
性を秘めている。 
 
 
 
 
 
 
 
 

図 2 COPV を使った色素増感太陽電池 

 
（３）世界初の電子顕微鏡を用いた有機物相
分離の初期過程の解明 
 有機物の結晶化と相分離は、デバイス設計
で最も重要な課題であるが、その機構につい
ての知見は全く知られていなかった。そこで、
固体表面の狙いの場所に有機分子 1個を結合
させ、その 1分子を結晶の種として用い、原
子解像度の電子顕微鏡（TEM）観察を行った
ところ、結晶核生成直前の無秩序分子クラス
ターの観察、及び数とサイズの定量化に初め
て成功した。 
 

図 3 結晶核前駆体の TEM 像 
 
 

５．今後の計画 
 新規有機半導体分子の設計・合成を継続す
ることで、有機太陽電池に有用な新規π共役
系化合物の合成を次々と行うとともに、新た
な材料としての可能性を探る。また、分子集
合体の光及び電子物性の解明を目指して、界
面の制御およびナノ構造制御を軸に、有機分
子が有する物性に基づく光電変換機構の解
明を図る。電子顕微鏡を用いた分子集合体構
造研究手法を開発して、分子集合体構造研究
手法としての応用展開を目指す。 
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