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[緒言 ] フェナセン型電子構造を有する化合物群は一般に，アセン型

分子に比べて深い最高被占軌道（HOMO）準位を有するため，有機

半導体素子の大気安定性の観点から有望な材料といえる．今回，我々

はフェナセン型電子構造を有するW字型分子に着目し，分子中央に

１６族元素を導入した種々の誘導体（ジナフト[1,2-b:2',1'-d]カルコゲ

ノフェン以下 DNE-W，図１）に関して系統的な研究を行った．導

入するカルコゲン元素の大きさ，ならびに電子的性質により，分子

構造，電子状態が劇的に変化し，単結晶トランジスタ特性にも顕著な違いがあることを見いだし

たので報告する． 

[実験と結果 ] 合成した W 字型誘導体に関して，X 線結晶構造解析を行ったところ，針状結晶の

DNF-W は一次元の π-π スタッキング構造を有しているのに対し，プレート状結晶を形成する

DNT-WならびにDNS-Wは二次元伝導に有利なヘリングボーン構造をとることが明らかとなった．

得られた結晶構造をもとに分子軌道計算を行ったところ， HOMO の軌道対称性は， DNF-W で

は a”に帰属されるのに対し，DNT-Wならびに DNS-Wでは軌道の入れ代わりが生じ、a’になるこ

とが判明した（図２）．HOMOが a’に帰属される DNT-Wならびに DNS-Wでは，分子の縁上に軌

道係数を持ち，特にカルコゲン元素上に大きな軌道係数を有していることから二次元伝導に有利

なバランスのとれた大きなトランスファー積分を有している．得られた種々の単結晶を用いてト

ランジスタを作製，評価したところ，

デバイスはすべて典型的な p 型特

性を示し，その移動度は DNF-Wで

は 4×10–2 cm2/Vsであるのに対し，

DNT-W と DNS-W ではそれぞれ最

大で 1.1 cm2/V，1.8 cm2/Vの高移動

度を示した．  

図 2. DNE-Wの結晶構造と最高被占軌道. 
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図 1. DNE-Wの構造. 
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