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研究成果の概要 

本研究では、有機アモルファス・ガラス構造において、秩序制を制御することで高機能有機材料を実

現する。現在は特に、成膜過程で自発的に膜厚方向の配向分極を形成する極性分子の開発に注力してい

る。研究担当者はこれまでの研究で、フッ化アルキル基を有する極性分子が真空蒸着による成膜過程で

比較的高い配向分極特性を示すことを明らかにしてきた。これは、フッ化アルキル基の低分極率のため

に、極成分子と成膜過程最表面の相互作用が制御されたことによるものである。 

当該年度は、分子末端の分極率は構成原子または原子の結合様式に依存することに着目して、屈曲分

子骨格における屈曲部位（頭部）および末端部位（尾部）に種々の官能基を導入し、分極率の調整によ

る分子配向の制御を検討した。その結果、低分極率のフッ化アルキル基や脂肪族炭化水素基は蒸着薄膜

内で表面側に配向し、反対に、高分極率の芳香族炭化水素基やスルホニル基は基板側に優先的に配向す

る傾向があることを明らかにした。この解析結果をもとに、頭部・尾部にそれぞれ高分極率・低分極率

の官能基を導入することで極性分子の頭―尾配向の方向を制御し、既報材料では最大の配向分極特性

を示す極性分子 SO-2PItBuを開発した。この分子設計では、低分極率の官能基として脂肪族炭化水素基

を、高分極率官能基としてスルホニル基を導入したため、高い配向分極特性を示す非フッ素系材料の開

発に成功した。 

また、開発した分子群の原子分極率を DFTにより計算した結果、頭部・尾部の両末端の平均分極率の

差と分子配向度との間に線形の相関関係を見出した。この結果は、成膜過程の分子間相相互作用として

分散力が効果的に寄与していることを示唆している。分散力は、官能基の分極率により強さを調整する

ことができるため、アモルファス材料の秩序化による機能開拓のための重要な材料設計指針を確立す

ることに成功した。 
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