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(57)【特許請求の範囲】
【請求項１】
　式Ｉ：
　　　Ｑ－Ｌ－Ｑ’
　　　　　Ｉ
［式中、
ＱおよびＱ’は、独立して、
【化１】

であり；並びに
Ｌは、
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【化２】

【化３】
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【化４】

；
【化５】

および
【化６】

から選択された結合基であり、
　この場合：
　π－１は、場合により１～７個のＲa基で置換されてもよいペリレン部分であり、
　Ｚは、各場合において、ａ）Ｏ、ｂ）Ｓ、ｃ）ＮＲb、ｄ）Ｃ（Ｏ）、およびｅ）ＣＲc

Ｒdから選択され；
　Ｒaは、各場合において、ａ）ハロゲン、ｂ）－ＣＮ、ｃ）－ＮＯ2、ｄ）－ＯＲf、ｅ
）－ＳＲf、ｆ）－ＮＲgＲh、ｇ）－Ｎ（Ｏ）ＲgＲh、ｈ）－Ｓ（Ｏ）mＲ

g、ｉ）－Ｓ（
Ｏ）mＯＲg、ｊ）－Ｓ（Ｏ）mＮＲgＲh、ｋ）－Ｃ（Ｏ）Ｒg、ｌ）－Ｃ（Ｏ）ＯＲf、ｍ
）－Ｃ（Ｏ）ＮＲgＲh、ｎ）－Ｃ（Ｓ）ＮＲgＲh、ｏ）－ＳｉＨ3、ｐ）－ＳｉＨ（Ｃ1～

20アルキル）2、ｑ）－ＳｉＨ2（Ｃ1～20アルキル）、ｒ）－Ｓｉ（Ｃ1～20アルキル）3

、ｓ）Ｃ1～20アルキル基、ｔ）Ｃ2～20アルケニル基、ｕ）Ｃ2～20アルキニル基、ｖ）
Ｃ1～20ハロアルキル基、ｗ）－Ｙ－Ｃ3～14シクロアルキル基、ｘ）－Ｙ－Ｃ6～14アリ
ール基、ｙ）－Ｙ－３～１４員環シクロヘテロアルキル基、またはｚ）－Ｙ－５～１４員
環ヘテロアリール基であり、この場合、Ｃ1～20アルキル基、Ｃ2～20アルケニル基、Ｃ2

～20アルキニル基、Ｃ3～14シクロアルキル基、Ｃ6～14アリール基、３～１４員環シクロ
ヘテロアルキル基、および５～１４員環ヘテロアリール基のそれぞれは、場合により１～
４個のＲi基で置換されていてもよく；
　Ｒbは、各場合において、ａ）Ｈ、ｂ）－（ＣＨ2ＣＨ2Ｏ）qＨ、ｃ）－（ＣＨ2ＣＨ2Ｏ
）q－ＣＨ3、ｄ）－Ｃ（Ｏ）ＯＲf、ｅ）－Ｃ（Ｏ）Ｒg、ｆ）－Ｃ（Ｏ）ＮＲgＲh、ｇ）
－Ｃ（Ｓ）ＯＲf、ｈ）－Ｃ（Ｓ）Ｒg、ｉ）－Ｃ（Ｓ）ＮＲgＲh、ｊ）－Ｓ（Ｏ）mＲ

g、
ｋ）－Ｓ（Ｏ）mＯＲg、ｌ）Ｃ1～20アルキル基、ｍ）Ｃ2～20アルケニル基、ｎ）Ｃ2～2

0アルキニル基、ｏ）Ｃ1～20アルコキシ基、ｐ）－Ｙ－Ｃ3～14シクロアルキル基、ｑ）
－Ｙ－Ｃ6～14アリール基、ｒ）－Ｙ－３～１４員環シクロヘテロアルキル基、またはｓ
）－Ｙ－５～１４員環ヘテロアリール基であり、この場合、Ｃ1～20アルキル基、Ｃ2～20

アルケニル基、Ｃ2～20アルキニル基、Ｃ1～20アルコキシ基、Ｃ3～14シクロアルキル基
、Ｃ6～14アリール基、３～１４員環シクロヘテロアルキル基、および５～１４員環ヘテ



(4) JP 5591229 B2 2014.9.17

10

20

30

40

50

ロアリール基のそれぞれは、場合により１～４個のＲi基で置換されていてもよく；
　ＲcおよびＲdは、各場合において、独立して、ａ）Ｈ、ｂ）ハロゲン、ｃ）－（ＣＨ2

ＣＨ2Ｏ）qＨ、ｄ）－（ＣＨ2ＣＨ2Ｏ）q－ＣＨ3、ｅ）Ｃ1～20アルコキシ基、ｆ）Ｃ1～

20アルキル基、ｇ）Ｃ2～20アルケニル基、ｈ）Ｃ2～20アルキニル基、ｉ）－Ｙ－Ｃ3～1

4シクロアルキル基、ｊ）－Ｙ－Ｃ6～14アリール基、ｋ）－Ｙ－３～１４員環シクロヘテ
ロアルキル基、またはｌ）－Ｙ－５～１４員環ヘテロアリール基であり、この場合、Ｃ1

～20アルキル基、Ｃ2～20アルケニル基、Ｃ2～20アルキニル基、Ｃ3～14シクロアルキル
基、Ｃ6～14アリール基、３～１４員環シクロヘテロアルキル基、および５～１４員環ヘ
テロアリール基のそれぞれは、場合により１～４個のＲi基で置換されていてもよく；
　Ｒfは、各場合において、ａ）Ｈ、ｂ）－Ｃ（Ｏ）Ｒg、ｃ）－Ｃ（Ｏ）ＮＲgＲh、ｄ）
－Ｃ（Ｓ）Ｒg、ｅ）－Ｃ（Ｓ）ＮＲgＲh、ｆ）Ｃ1～20アルキル基、ｇ）Ｃ2～20アルケ
ニル基、ｈ）Ｃ2～20アルキニル基、ｉ）Ｃ3～14シクロアルキル基、ｊ）Ｃ6～14アリー
ル基、ｋ）３～１４員環シクロヘテロアルキル基、またはｌ）５～１４員環ヘテロアリー
ル基であり、この場合、Ｃ1～20アルキル基、Ｃ2～20アルケニル基、Ｃ2～20アルキニル
基、Ｃ3～14シクロアルキル基、Ｃ6～14アリール基、３～１４員環シクロヘテロアルキル
基、および５～１４員環ヘテロアリール基のそれぞれは、場合により１～４個のＲi基で
置換されていてもよく；
　ＲgおよびＲhは、各場合において、独立して、ａ）Ｈ、ｂ）－ＯＨ、ｃ）－ＳＨ、ｄ）
－Ｓ（Ｏ）2ＯＨ、ｅ）－Ｃ（Ｏ）ＯＨ、ｆ）－Ｃ（Ｏ）ＮＨ2、ｇ）－Ｃ（Ｓ）ＮＨ2、
ｈ）－ＯＣ1～10アルキル、ｉ）－Ｃ（Ｏ）－Ｃ1～20アルキル、ｊ）－Ｃ（Ｏ）－ＯＣ1

～20アルキル、ｋ）－Ｃ（Ｓ）Ｎ（Ｃ1～20アルキル）2、ｌ）－Ｃ（Ｓ）ＮＨ－Ｃ1～20

アルキル、ｍ）－Ｃ（Ｏ）ＮＨ－Ｃ1～20アルキル、ｎ）－Ｃ（Ｏ）Ｎ（Ｃ1～20アルキル
）2、ｏ）－Ｓ（Ｏ）m－Ｃ1～20アルキル、ｐ）－Ｓ（Ｏ）m－ＯＣ1～20アルキル、ｑ）
Ｃ1～20アルキル基、ｒ）Ｃ2～20アルケニル基、ｓ）Ｃ2～20アルキニル基、ｔ）Ｃ1～20

アルコキシ基、ｕ）Ｃ3～14シクロアルキル基、ｖ）Ｃ6～14アリール基、ｗ）３～１４員
環シクロヘテロアルキル基、またはｘ）５～１４員環ヘテロアリール基であり、この場合
、Ｃ1～20アルキル基、Ｃ2～20アルケニル基、Ｃ2～20アルキニル基、Ｃ3～14シクロアル
キル基、Ｃ6～14アリール基、３～１４員環シクロヘテロアルキル基、および５～１４員
環ヘテロアリール基のそれぞれは、場合により１～４個のＲi基で置換されていてもよく
；
　Ｒiは、各場合において、ａ）ハロゲン、ｂ）－ＣＮ、ｃ）－ＮＯ2、ｄ）オキソ、ｅ）
－ＯＨ、ｆ）－ＮＨ2、ｇ）－ＮＨ（Ｃ1～20アルキル）、ｈ）－Ｎ（Ｃ1～20アルキル）2

、ｉ）－Ｎ（Ｃ1～20アルキル）－Ｃ6～14アリール、ｊ）－Ｎ（Ｃ6～14アリール）2、ｋ
）－Ｓ（Ｏ）mＨ、ｌ）－Ｓ（Ｏ）m－Ｃ1～20アルキル、ｍ）－Ｓ（Ｏ）2ＯＨ、ｎ）－Ｓ
（Ｏ）m－ＯＣ1～20アルキル、ｏ）－Ｓ（Ｏ）m－ＯＣ6～14アリール、ｐ）－ＣＨＯ、ｑ
）－Ｃ（Ｏ）－Ｃ1～20アルキル、ｒ）－Ｃ（Ｏ）－Ｃ6～14アリール、ｓ）－Ｃ（Ｏ）Ｏ
Ｈ、ｔ）－Ｃ（Ｏ）－ＯＣ1～20アルキル、ｕ）－Ｃ（Ｏ）－ＯＣ6～14アリール、ｖ）－
Ｃ（Ｏ）ＮＨ2、ｗ）－Ｃ（Ｏ）ＮＨ－Ｃ1～20アルキル、ｘ）－Ｃ（Ｏ）Ｎ（Ｃ1～20ア
ルキル）2、ｙ）－Ｃ（Ｏ）ＮＨ－Ｃ6～14アリール、ｚ）－Ｃ（Ｏ）Ｎ（Ｃ1～20アルキ
ル）－Ｃ6～14アリール、ａａ）－Ｃ（Ｏ）Ｎ（Ｃ6～14アリール）2、ａｂ）－Ｃ（Ｓ）
ＮＨ2、ａｃ）－Ｃ（Ｓ）ＮＨ－Ｃ1～20アルキル、ａｄ）－Ｃ（Ｓ）Ｎ（Ｃ1～20アルキ
ル）2、ａｅ）－Ｃ（Ｓ）Ｎ（Ｃ6～14アリール）2、ａｆ）－Ｃ（Ｓ）Ｎ（Ｃ1～20アルキ
ル）－Ｃ6～14アリール、ａｇ）－Ｃ（Ｓ）ＮＨ－Ｃ6～14アリール、ａｈ）－Ｓ（Ｏ）m

ＮＨ2、ａｉ）－Ｓ（Ｏ）mＮＨ（Ｃ1～20アルキル）、ａｊ）－Ｓ（Ｏ）mＮ（Ｃ1～20ア
ルキル）2、ａｋ）－Ｓ（Ｏ）mＮＨ（Ｃ6～14アリール）、ａｌ）－Ｓ（Ｏ）mＮ（Ｃ1～2

0アルキル）－Ｃ6～14アリール、ａｍ）－Ｓ（Ｏ）mＮ（Ｃ6～14アリール）2、ａｎ）－
ＳｉＨ3、ａｏ）－ＳｉＨ（Ｃ1～20アルキル）2、ａｐ）－ＳｉＨ2（Ｃ1～20アルキル）
、ａｒ）－Ｓｉ（Ｃ1～20アルキル）3、ａｓ）Ｃ1～20アルキル基、ａｔ）Ｃ2～20アルケ
ニル基、ａｕ）Ｃ2～20アルキニル基、ａｖ）Ｃ1～20アルコキシ基、ａｗ）Ｃ1～20アル
キルチオ基、ａｘ）Ｃ1～20ハロアルキル基、ａｙ）Ｃ3～14シクロアルキル基、ａｚ）Ｃ
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6～14アリール基、ｂａ）３～１４員環シクロヘテロアルキル基、またはｂｂ）５～１４
員環ヘテロアリール基であり；
　Ｙは、各場合において、ａ）二価のＣ1～20アルキル基、ｂ）二価のＣ1～20ハロアルキ
ル基、またはｃ）共有結合であり；
　ｍは、各場合において、０、１、または２であり；
　ｑは、各場合において、１～２０の整数であり；並びに
　ｎおよびｎ’’のそれぞれが１または２である］を有する化合物。
【請求項２】
　π－１が、各場合において、
【化７】

［式中、各Ｚが、ＯまたはＮＲbであり、この場合、ＲaおよびＲbは、請求項１で定義さ
れる通りである］から選択される、請求項１に記載の化合物。
【請求項３】
　Ｒbが、Ｃ1～20アルキル基、Ｃ2～20アルケニル基、Ｃ2～20アルキニル基、－Ｙ－Ｃ3

～14シクロアルキル基、－Ｙ－Ｃ6～14アリール基、－Ｙ－３～１４員環シクロヘテロア
ルキル基、および－Ｙ－５～１４員環ヘテロアリール基から選択され、この場合、Ｃ1～2

0アルキル基、Ｃ2～20アルケニル基、Ｃ2～20アルキニル基、Ｃ3～14シクロアルキル基、
Ｃ6～14アリール基、３～１４員環シクロヘテロアルキル基、および５～１４員環ヘテロ
アリール基のそれぞれは、場合により１～４個のＲi基で置換されていてもよく、Ｙおよ
びＲiは、請求項１で定義される通りである、請求項１に記載の化合物。
【請求項４】
　式：

【化８】
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【化９】

［式中、Ｒbは、各場合において、直鎖状または分岐鎖状Ｃ4～20アルキル基である］を有
する化合物である、請求項１に記載の化合物。
【請求項５】
　液体媒体中に溶解または分散された請求項１から４までのいずれか１項に記載の１種以
上の化合物を含む組成物。
【請求項６】
　請求項１から４までのいずれか１項に記載の１種以上の化合物を有する薄膜半導体を有
する、電子デバイス、光学デバイス、又は光電子デバイス。
【請求項７】
　有機電界効果トランジスタデバイス、有機光起電デバイス、または有機発光ダイオード
である、請求項６に記載のデバイス。
【請求項８】
　基材上に請求項５の組成物を堆積させる工程を含み、組成物を堆積させる工程が、印刷
、スピンコーティング、ドロップキャスティング、ゾーンキャスティング、ディップコー
ティング、ブレードコーティング、および吹き付けのうちの少なくとも１つを含む、薄膜
半導体を有する、電子デバイス、光学デバイス、又は光電子デバイスを作製する方法。
【発明の詳細な説明】
【技術分野】
【０００１】
　本出願は、２００８年５月３０日に出願された米国仮出願第６１／０５７，５４７号の
優先権および利益を主張するものであり、なお、当該仮出願の開示は、参考としてその開
示内容全体が本明細書で援用される。
【０００２】
　背景技術
　有機薄膜トランジスタ（ＴＦＴ）、有機発光ダイオード（ＯＬＥＤ）、印刷可能な回路
、有機光起電デバイス、コンデンサ、およびセンサーなどの新世代のオプトエレクトロニ
クスデバイスは、それらの活性構成要素としての有機半導体上に構築されている。これら
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のデバイスは、想定されたそれらの用途、例えば、ディスプレイバックプレーン、無線自
動識別タグ、印刷されたセンサー、および光起電力素子などに適合する性能を達成する必
要がある。無機材料ベースのエレクトロニクスのように、有機半導体ベースのデバイスは
、ｐ型およびｎ型半導体材料が高電荷キャリア移動度および周囲条件での安定性を示す場
合、効率的かつ高速で操作可能であり、並びに費用対効果に優れた方式において加工する
ことができる。
【０００３】
　最も将来有望な有機半導体としては、π共役した小分子およびポリマーが挙げられ、こ
れらは、効率的な電荷輸送に適しかつ電気的接触からの電荷注入に好適な電子構造を有す
る。これまで、調査され最適化されてきた有機半導体の大半はｐ型半導体材料であるが、
これは、それらの高い環境安定性に起因している。対照的に、ｎ型半導体は、少数の分子
およびポリマーに限られており、その大半は周囲条件下において不活性である。また、ペ
リレン、アントラセン、ナフタレンなどを含む、コアがシアン化されているいくつかのリ
レンは、周囲条件下において活性であり得、並びに加工多用性を示し得るということが報
告されている。それについては、例えば、Ｔａｎｇ，Ｃ．Ｗ．（１９８６），Ａｐｐｌ．
Ｐｈｙｓ．Ｌｅｔｔ．，４８：１８３；Ｌａｗ，Ｋ．Ｙ．（１９９３），Ｃｈｅｍ．Ｒｅ
ｖ．，９３：４４９；およびＦｏｒｒｅｓｔ，ＬＦ．（１９９７），Ｃｈｅｍ．Ｒｅｖ．
，９７：１７９３を参照されたい。
【０００４】
　接触型および非接触型の両方の印刷法が、電子デバイスの製造に採用されているが、印
刷可能な回路における有機半導体材料のより広範囲な適用は、好適な配合組成が利用でき
ないことにより制限されている。例えば、満足できる印刷結果は、これらの材料を適切な
粘度で印刷媒体中に配合できる場合にのみ得ることができるが、場合によっては、バイン
ダーの包含は、半導体材料におけるキャリア移動度に対してマイナスの影響を及ぼすため
に、実現可能な選択肢ではない。
【０００５】
　したがって、当該技術分野では、新規のｎ型有機半導体材料、特に、様々な溶液加工法
、例えば、これに限定されるわけではないが、接触型および非接触型印刷などにおける使
用に好適な幅広い粘度範囲の溶液に配合することができるｎ型有機半導体材料が所望され
ている。
【０００６】
　発明の概要
　上記の観点から、本教示は、上記において概説したものなどの先行技術の様々な不備お
よび短所に対処し得る有機半導体材料およびそれに関連するデバイスを提供する。
【０００７】
　より具体的には、本教示は、二量化リレン化合物を含む二量化ペリレン化合物などをベ
ースとする有機半導体材料を提供する。本教示の化合物は、有用な電気特性および様々な
溶液相加工に好適な広範囲の粘度範囲を提供し得ることが見出された。
【０００８】
　一態様において、本教示は、式Ｉ：
　　Ｑ－Ｌ－Ｑ’
［式中、ＱおよびＱ’は、独立して、場合により置換されるリレン部分であり、Ｌは、本
明細書において説明されるような結合基である］を有する化合物を提供する。
【０００９】
　本教示はさらに、そのような化合物および半導体材料を製造する方法、並びに本明細書
において開示される化合物および半導体材料を含む様々な組成物、物品、構造体、および
デバイスも提供する。
【００１０】
　本教示の前述並びに他の特徴および利点については、以下のスキーム、図、表、説明、
および特許請求の範囲によってより完全に理解されるであろう。
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【００１１】
　以下において説明する図面が例示目的だけのものであるということは、理解されるべき
である。図面は、必ずしも原寸に比例している必要はなく、並びにいかなる点においても
、本教示の範囲を限定することを意図するものではない。
【図面の簡単な説明】
【００１２】
【図１】本教示の化合物の製造の基本的合成スキームを示す。
【図２】本教示の特定の化合物、例えばＰＤＩＢｒＣＮの例示的製造方法を示す。
【図３】本教示の特定の化合物、例えばＢＰＤＩ－ＢＴの例示的製造方法を示す。
【図４】本教示の実施形態、例えばＢＰＤＩ－ＢＴＺの例示的製造方法を示す。
【図５】有機電界効果トランジスタの様々な構成を例示する。
【図６】周囲条件下において、本教示による特定のボトムゲート・トップコンタクト型の
有機電界効果トランジスタにより得られた代表的な出力プロットを示す。
【００１３】
　発明を実施するため形態
　本教示は、化合物および組成物などの有機半導体材料を提供する。本明細書において開
示される有機半導体材料は、有用な電気特性を示し、並びに溶液加工可能、例えば、スピ
ン－コーティング可能および印刷可能である。さらに、これらの材料としてはｎ型半導体
材料が考えられ、並びに電界効果トランジスタ、ユニポーラ回路、コンプリメンタリ回路
、光起電装置、および発光デバイスなどの様々な有機電子物品、構造体およびデバイスを
製造するために使用することができる。
【００１４】
　具体的には、本教示は、二量化ペリレン化合物を含む二量化リレン化合物を提供する。
これらの化合物は、通常、１種以上の一般的な溶媒に対していくぶんかの可溶性を有し得
ており、並びに周囲条件下において安定であり得る。本教示はさらに、これらの化合物を
含む組成物、物品、構造体、デバイスを含んでいるこれらの化合物を製造し使用する方法
も提供する。
【００１５】
　本出願を通して、組成物が特定の構成要素を有する（ｈａｖｉｎｇ）、含む（ｉｎｃｌ
ｕｄｉｎｇ）、または含む（ｃｏｍｐｒｉｓｉｎｇ）ように説明される場合、または方法
が、特定の加工工程を有する（ｈａｖｉｎｇ）、含む（ｉｎｃｌｕｄｉｎｇ）、または含
む（ｃｏｍｐｒｉｓｉｎｇ）ように説明される場合は、本教示の組成物も、列挙された構
成要素のみから実質的になる（ｃｏｎｓｉｓｔ　ｅｓｓｅｎｔｉａｌｌｙ　ｏｆ）、また
は、のみからなる（ｃｏｎｓｉｓｔ　ｏｆ）こと、並びに本教示の方法も、列挙された加
工工程のみから実質的になる（ｃｏｎｓｉｓｔ　ｅｓｓｅｎｔｉａｌｌｙ　ｏｆ）、また
は、のみからなる（ｃｏｎｓｉｓｔ　ｏｆ）ことが想到される。
【００１６】
　本出願において、要素または構成要素が、列挙された要素または構成要素の一覧に含ま
れることおよび／または一覧から選択されることが言及されている場合、要素または構成
要素は、列挙された要素または構成要素のいずれか１つであり得、並びに列挙された要素
または構成要素の２つ以上からなる群から選択され得るということは理解されるべきであ
る。さらに、本明細書において説明される組成物、装置、または方法の要素および／また
は特徴は、本明細書において明示的または暗示的に示されているかにかかわらず、本教示
の趣旨および範囲を逸脱することのない様々な方式において組み合わせ可能であることは
理解されるべきである。
【００１７】
　「含む（ｉｎｃｌｕｄｅ、ｉｎｃｌｕｄｅｓ、ｉｎｃｌｕｄｉｎｇ）」または「有する
（ｈａｖｅ、ｈａｓ、ｈａｖｉｎｇ）」という用語の使用は、具体的に言及されていない
限り、一般的にオープンエンド形式であり非限定的であるとして理解されるべきである。
【００１８】
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　本明細書における単数形の使用は、具体的に言及されていない限り、複数形を含む（そ
の逆も同様である）。さらに、「約」という用語が定量値の前に使用される場合、本教示
は、具体的に言及されていない限り、特定の定量値そのものも含む。本明細書において、
「約」という用語は、名目値から前後１０％の変動を言及する。
【００１９】
　工程の順序または特定の処理を実施する順序は、本教示が実施可能である限り、重要で
はないということは理解されるべきである。さらに、２つ以上の工程または処理を、同時
に実施することも可能である。
【００２０】
　本明細書において、「溶液加工可能」は、スピンコーティング、印刷（例えば、インク
ジェット印刷、スクリーン印刷、パッド印刷、オフセット印刷、グラビア印刷、フレキソ
印刷、リソグラフ印刷など）、スプレーコーティング、エレクトロスプレーコーティング
、ドロップキャスティング、ディップコーティング、およびブレードコーティングを含む
様々な溶液相プロセスにおいて使用することができる化合物（例えば、二量化ペリレン化
合物など）、材料、または組成物を言及する。
【００２１】
　本明細書において、「環状部分」は、１つ以上（例えば、１～６つ）の炭素環または複
素環を含み得る。環状部分が多環状部分である実施形態では、多環系は、互いに縮合した
（すなわち、共通の結合を共有している）１つ以上環および／または互いにスピロ原子を
介して接続された１つ以上環を含み得る。環状部分は、シクロアルキル基、シクロヘテロ
アルキル基、アリール基、またはヘテロアリール基であり得、並びに本明細書において開
示されるように置換されてもよい。本明細書において、「ビス多環式」または「ビス多環
式化合物」は、共有結合または二価の基によって接続された２つの多環状部分を含む分子
を言及する。ビス多環式化合物における多環状部分は、同一であるまたは異なっていても
よく、並びにそれぞれの多環状部分は、場合により、本明細書において開示されているよ
うに置換されてもよい。
【００２２】
　本明細書において、「縮合環」または「縮合環部分」は、環の少なくとも１つが芳香族
であるような少なくとも２つの環を有する多環系を言及し、この場合、そのような芳香族
環（炭素環または複素環）は、芳香族系または非芳香族系の炭素環または複素環であり得
る他の環の少なくとも１つと共通の結合を有する。これらの多環系は、高度にπ共役し得
、並びに以下の式：
【化１】

［式中、ａoは、０～３の整数であり得；コロネンは以下の式：
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【化２】

を有し、式中、ｂoは、０～３の整数であり得；並びに直線状アセンは以下の式：
【化３】

を有し、式中、ｃoは、０～４の整数であり得る］を有するリレンなどの多環式芳香族炭
化水素を含み得る。縮合環部分は、本明細書において開示されているように置換されても
よい。
【００２３】
　本明細書において、「ハロ」または「ハロゲン」は、フルオロ、クロロ、ブロモ、また
はヨードを言及する。
【００２４】
　本明細書において、「オキソ」は、二重結合した酸素（すなわち、＝Ｏ）を言及する。
【００２５】
　本明細書において、「アルキル」は、直鎖状または分岐鎖状飽和炭化水素基を言及する
。アルキル基の例としては、メチル（Ｍｅ）、エチル（Ｅｔ）、プロピル（例えば、ｎ－
プロピルおよびイソプロピル）、ブチル（例えば、ｎ－ブチル、イソブチル、ｓｅｃ－ブ
チル、ｔｅｒｔ－ブチル）、ペンチル基（例えば、ｎ－ペンチル、イソペンチル、ネオペ
ンチル）、およびヘキシル基などが挙げられる。様々な実施形態において、アルキル基は
、１～４０個の炭素原子（すなわち、Ｃ1～40アルキル基）、例えば、１～２０個の炭素
原子（すなわち、Ｃ1～20アルキル基）などを有し得る。いくつかの実施形態において、
アルキル基は、１～６個の炭素原子を有し得、さらに「低級アルキル基」と呼ばれること
がある。低級アルキル基の例としては、メチル、エチル、プロピル（例えば、ｎ－プロピ
ルおよびイソプロピル）、およびブチル基（例えば、ｎ－ブチル、イソブチル、ｓｅｃ－
ブチル、ｔｅｒｔ－ブチル）が挙げられる。いくつかの実施形態において、アルキル基は
、本明細書において説明されるように置換されてもよい。アルキル基は、一般的に、他の
アルキル基、アルケニル基、またはアルキニル基によって置換されない。
【００２６】
　本明細書において、「ハロアルキル」は、１つ以上のハロゲン置換基を有するアルキル
基を言及する。様々な実施形態において、ハロアルキル基は、１～４０個の炭素原子（す
なわち、Ｃ1～40ハロアルキル基）、例えば、１～２０個の炭素原子（すなわち、Ｃ1～20

ハロアルキル基）などを有し得る。ハロアルキル基の例としては、ＣＦ3、Ｃ2Ｆ5、ＣＨ
Ｆ2、ＣＨ2Ｆ、ＣＣｌ3、ＣＨＣｌ2、ＣＨ2Ｃｌ、Ｃ2Ｃｌ5などが挙げられる。ペルハロ
アルキル基、すなわち、すべての水素原子がハロゲン原子で置き換えられているアルキル
基（例えば、ＣＦ3およびＣ2Ｆ5など）は、「ハロアルキル」の定義内に含まれる。例え
ば、Ｃ1～40ハロアルキル基は、式：－ＣzＨ2z÷1-tＸ

0
t［式中、Ｘ0は、各場合において
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、Ｆ、Ｃｌ、Ｂｒ、またはＩであり、ｚは、１～４０の整数であり、並びにｔは、１～８
１の整数であり、ただし、ｔは、２ｚ＋１以下である］を有し得る。ペルハロアルキル基
ではないハロアルキル基は、本明細書において説明されるように置換されてもよい。
【００２７】
　本明細書において、「アルコキシ」は、－Ｏ－アルキル基を言及する。アルコキシ基の
例としては、メトキシ、エトキシ、プロポキシ（例えば、ｎ－プロポキシおよびイソプロ
ポキシ）、ｔ－ブトキシ、ペントキシ、ヘキソキシ基などが挙げられるが、これらに限定
されない。－Ｏ－アルキル基におけるアルキル基は、本明細書において説明されるように
置換されてもよい。
【００２８】
　本明細書において、「アルキルチオ」は、－Ｓ－アルキル基（場合によって、－Ｓ（Ｏ
）w－アルキルとして表現され得るが、この場合、ｗは０である）を言及する。アルキル
チオ基の例としては、メチルチオ、エチルチオ、プロピルチオ（例えば、ｎ－プロピルチ
オおよびイソプロピルチオ）、ｔ－ブチルチオ、ペンチルチオ、ヘキシルチオ基などが挙
げられるが、これらに限定されない。－Ｓ－アルキル基におけるアルキル基は、本明細書
において説明されるように置換されてもよい。
【００２９】
　本明細書において、「アリールアルキル」は、－アルキル－アリール基を言及し、この
場合、アリールアルキル基は、アルキル基を介して、定義された化学構造に共有結合して
いる。アリールアルキル基は、－Ｙ－Ｃ6～14アリール基の定義内であり、この場合、Ｙ
は、本明細書において定義される通りである。アリールアルキル基の例としては、ベンジ
ル基（－ＣＨ2－Ｃ6Ｈ5）が挙げられる。アリールアルキル基は、場合により置換されて
いてもよく、すなわち、アリール基および／またはアルキル基が、本明細書において開示
されるように置換されてもよい。
【００３０】
　本明細書において、「アルケニル」は、１つ以上の炭素－炭素二重結合を有する直鎖状
または分枝鎖状アルキル基を言及する。アルケニル基の例としては、エテニル、プロペニ
ル、ブテニル、ペンテニル、ヘキセニル、ブタジエニル、ペンタジエニル、ヘキサジエニ
ル基などが挙げられる。１つ以上の炭素－炭素二重結合は、内部にあってもよく（例えば
、２－ブテンなど）、または末端にあってもよい（例えば、１－ブテンなど）。様々な実
施形態において、アルケニル基は、２～４０個の炭素原子（すなわち、Ｃ2～40アルケニ
ル基）、例えば、２～２０個の炭素原子（すなわち、Ｃ2～20アルケニル基）などを有し
得る。いくつかの実施形態において、アルケニル基は、本明細書において説明されるよう
に置換されてもよい。アルケニル基は、一般的に別のアルケニル基、アルキル基、または
アルキニル基で置換されない。
【００３１】
　本明細書において、「アルキニル」は、１つ以上の炭素－炭素三重結合を有する直鎖状
または分枝鎖状アルキル基を言及する。アルキニル基の例としては、エチニル、プロピニ
ル、ブチニル、ペンチニル、ヘキシニルなどが挙げられる。１つ以上の炭素－炭素三重結
合は、内部にあってもよく（例えば、２－ブチンなど）、または末端にあってもよい（例
えば、１－ブチンなど）。様々な実施形態において、アルキニル基は、２～４０個の炭素
原子（すなわち、Ｃ2～40アルキニル基）、例えば、２～２０個の炭素原子（すなわち、
Ｃ2～20アルキニル基）などを有し得る。いくつかの実施形態において、アルキニル基は
、本明細書において説明されるように置換されてもよい。アルキニル基は、一般的に、別
のアルキニル基、アルキル基、またはアルケニル基で置換されない。
【００３２】
　本明細書において、「シクロアルキル」は、環化したアルキル、アルケニル、およびア
ルキニル基を含む非芳香族炭素環基を言及する。様々な実施形態において、シクロアルキ
ル基は、３～２４個の炭素原子、例えば、３～２０個の炭素原子（例えば、Ｃ3～14シク
ロアルキル基）などを有し得る。シクロアルキル基は、単環式（例えば、シクロヘキシル
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）または多環式（例えば、縮合環、架橋環、および／またはスピロ環系を有する）であり
得、この場合、炭素原子は、環系の内側または外側に位置している。シクロアルキル基に
おける任意の好適な環の部位は、定義された化学構造に共有結合してもよい。シクロアル
キル基の例としては、シクロプロピル、シクロブチル、シクロペンチル、シクロヘキシル
、シクロヘプチル、シクロペンテニル、シクロヘキセニル、シクロヘキサジエニル、シク
ロヘプタトリエニル、ノルボルニル、ノルピニル、ノルカリル、アダマンチル、およびス
ピロ［４．５］デカニル基、並びにそれらの同族体、異性体などが挙げられる。いくつか
の実施形態において、シクロアルキル基は、本明細書において説明されるように置換され
てもよい。
【００３３】
　本明細書において、「ヘテロ原子」は、炭素または水素以外の任意の元素の原子を言及
し、そのような元素として、例えば、窒素、酸素、ケイ素、硫黄、リン、およびセレンが
挙げられる。
【００３４】
　本明細書において、「シクロヘテロアルキル」は、Ｏ、Ｓ、Ｓｅ、Ｎ、Ｐ、およびＳｉ
から選択される少なくとも１個の環ヘテロ原子（例えば、Ｏ、Ｓ、およびＮ）を有し、並
びに場合により１つ以上の二重結合または三重結合を有してもよい非芳香族シクロアルキ
ル基を言及する。シクロヘテロアルキル基は、３～２４個の環原子、例えば、３～２０個
の環原子（例えば、３～１４員環シクロヘテロアルキル基）などを有し得る。シクロヘテ
ロアルキル環における１個以上のＮ、Ｐ、Ｓ、またはＳｅ原子（例えば、ＮまたはＳ）は
、酸化されてもよい（例えば、モルホリンのＮ－酸化物、チオモルホリンのＳ－酸化物、
チオモルホリンのＳ，Ｓ－二酸化物）。いくつかの実施形態において、シクロヘテロアル
キル基の窒素原子またはリン原子は、置換基、例えば、水素原子、アルキル基、または本
明細書で説明されるような他の置換基を有し得る。シクロヘテロアルキル基は、１つ以上
のオキソ基、例えば、オキソピペリジル、オキソオクサゾリジル、ジオキソ－（１Ｈ，３
Ｈ）－ピリミジル、オキソ－２（１Ｈ）－ピリジルなども有し得る。シクロヘテロアルキ
ル基の例としては、特に、モルホリニル、チオモルホリニル、ピラニル、イミダゾリジニ
ル、イミダゾリニル、オキサゾリジニル、ピラゾリジニル、ピラゾリニル、ピロリジニル
、ピロリニル、テトラヒドロフラニル、テトラヒドロチオフェニル、ピペリジニル、ピペ
ラジニルなどが挙げられる。いくつかの実施形態において、シクロヘテロアルキル基は、
本明細書で説明されるように置換されてもよい。
【００３５】
　本明細書において、「アリール」は、芳香族単環式炭化水素環系または２つ以上の芳香
族炭化水素環が一緒に縮合している（すなわち、共通の結合を有している）かまたは少な
くとも１つの芳香族単環式炭化水素環が１つ以上のシクロアルキルおよび／またはシクロ
ヘテロアルキル環に縮合している多環系を言及する。アリール基は、その環系に６～２４
個の炭素原子を有し得（例えば、Ｃ6～20アリール基）、その中に複数の縮合環を含んで
もよい。いくつかの実施形態において、多環式アリール基は、８～２４個の炭素原子を有
し得る。アリール基における任意の好適な環の部位は、定義された化学構造に共有結合し
てもよい。芳香族炭素環のみを有するアリール基の例としては、フェニル、１－ナフチル
（二環）、２－ナフチル（二環）、アントラセニル（三環）、フェナントレニル（三環）
、ペンタセニル（五環）などの基が挙げられる。少なくとも１つの芳香族炭素環が１つ以
上のシクロアルキルおよび／またはシクロヘテロアルキル環に縮合している多環系の例と
しては、特に、シクロペンタンのベンゾ誘導体（すなわち、５，６－二環式シクロアルキ
ル／芳香族環系であるインダニル基）、シクロヘキサン（すなわち、６，６－二環式シク
ロアルキル／芳香族環系であるテトラヒドロナフチル基）、イミダゾリン（すなわち、５
，６－二環式シクロヘテロアルキル／芳香族環系であるベンズイミダゾリニル基）、およ
びピラン（すなわち、６，６－二環式シクロヘテロアルキル／芳香族環系であるクロメニ
ル基）が挙げられる。アリール基の他の例としては、ベンゾジオキサニル基、ベンゾジオ
キソリル基、クロマニル基、インドリニル基などが挙げられる。いくつかの実施形態にお
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いて、アリール基は、本明細書において説明されるように置換されてもよい。いくつかの
実施形態において、アリール基は、１つ以上のハロゲン置換基を有していてもよく、その
場合、「ハロアリール」基と呼ばれ得る。ペルハロアリール基、すなわち、すべての水素
原子がハロゲン原子で置き換えられているアリール基（例えば、－Ｃ6Ｆ5）は、「ハロア
リール」の定義内に含まれる。特定の実施形態において、アリール基は、別のアリール基
で置換されており、その場合、ビアリール基と呼ばれ得る。ビアリール基における各アリ
ール基は、本明細書において開示されるように置換されてもよい。
【００３６】
　本明細書において、「ヘテロアリール」は、酸素（Ｏ）、窒素（Ｎ）、硫黄（Ｓ）、ケ
イ素（Ｓｉ）、およびセレン（Ｓｅ）から選択される少なくとも１個の環ヘテロ原子を含
有する芳香族単環系、あるいは環系中に存在する環の少なくとも１つが芳香族であり、か
つ少なくとも１つの環ヘテロ原子を含有する多環系を言及する。多環式ヘテロアリール基
としては、一緒に縮合している２つ以上のヘテロアリール環を有するもの、並びに１つ以
上の芳香族炭素環、非芳香族炭素環、および／または非芳香族シクロヘテロアルキル環に
縮合している少なくとも１つの単環式ヘテロアリール環を有するものが挙げられる。ヘテ
ロアリール基は、全体として、例えば５～２４個の環原子を有し得、並びに１～５個の環
ヘテロ原子を含有し得る（すなわち、５～２０員環ヘテロアリール基）。ヘテロアリール
基は、結果として安定な構造が生じるように、任意のヘテロ原子または炭素原子において
、定義された化学構造に結合してもよい。一般的にヘテロアリール環は、Ｏ－Ｏ、Ｓ－Ｓ
、またはＳ－Ｏ結合を含有していない。しかしながら、ヘテロアリール基における１個以
上のＮ原子またはＳ原子は、酸化されていてもよい（例えば、ピリジンのＮ－酸化物、チ
オフェンのＳ－酸化物、チオフェンのＳ，Ｓ－二酸化物）。ヘテロアリール基の例として
は、例えば、以下：
【化４】

［式中、Ｔは、Ｏ、Ｓ、ＮＨ、Ｎ－アルキル、Ｎ－アリール、Ｎ－（アリールアルキル）
（例えば、Ｎ－ベンジル）、ＳｉＨ2、ＳｉＨ（アルキル）、Ｓｉ（アルキル）2、ＳｉＨ
（アリールアルキル）、Ｓｉ（アリールアルキル）2、またはＳｉ（アルキル）（アリー
ルアルキル）である］に示すような５員環もしくは６員環単環系および５～６員環の二環
系が挙げられる。そのようなヘテロアリール環の例としては、ピロリル、フリル、チエニ
ル、ピリジル、ピリミジル、ピリダジニル、ピラジニル、トリアゾリル、テトラゾリル、
ピラゾリル、イミダゾリル、イソチアゾリル、チアゾリル、チアジアゾリル、イソオキサ
ゾリル、オキサゾリル、オキサジアゾリル、インドリル、イソインドリル、ベンゾフリル
、ベンゾチエニル、キノリル、２－メチルキノリル、イソキノリル、キノキサリル、キナ
ゾリル、ベンゾトリアゾリル、ベンズイミダゾリル、ベンゾチアゾリル、ベンズイソチア
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ゾリル、ベンズイソオキサゾリル、ベンズオキサジアゾリル、ベンズオキサゾリル、シン
ノリニル、１Ｈ－インダゾリル、２Ｈ－インダゾリル、インドリジニル、イソベンゾフイ
ル、ナフチリジニル、フタラジニル、プテリジニル、プリニル、オキサゾロピリジニル、
チアゾロピリジニル、イミダゾピリジニル、フロピリジニル、チエノピリジニル、ピリド
ピリミジニル、ピリドピラジニル、ピリドピリダジニル、チエノチアゾリル、チエノオキ
サゾリル、チエノイミダゾリル基などが挙げられる。ヘテロアリール基のさらなる例とし
ては、４，５，６，７－テトラヒドロインドリル、テトラヒドロキノリニル、ベンゾチエ
ノピリジニル、ベンゾフロピリジニル基などが挙げられる。いくつかの実施形態において
、ヘテロアリール基は、本明細書において説明されるように置換されてもよい。
【００３７】
　本教示の化合物は、２つの他の部分と共有結合を形成することが可能な連結基として本
明細書において定義される「二価の基」を含み得る。例えば、本教示の化合物は、二価の
Ｃ1～20アルキル基、例えば、メチレン基など；二価のＣ2～20アルケニル基、例えば、ビ
ニレン基など；二価のＣ2～20アルキニル基、例えば、エチニレン基など；二価のＣ6～14

アリール基、例えば、フェニレン基など；二価の３～１４員環シクロヘテロアルキル基、
例えば、ピロリジレンなど；または、二価の５～１４員環ヘテロアリール基、例えば、チ
オフェニレン基など；を含み得る。
【００３８】
　置換基のすべての一般的な分類を反映する何百種もの最も一般的な置換基の電子供与性
または電子求引性が、特定され、定量化され、公開されている。電子供与性および電子求
引性の最も一般的な定量化は、ハメットσ値によって表される。水素のハメットσ値はゼ
ロであり、一方で、他の置換基は、それらの電子求引性または電子供与性に直接関連して
正または負に増加したハメットσ値を有する。負のハメットσ値を有する置換基は、電子
供与性であると考えられ、一方で、正のハメットσ値を有する置換基は、電子求引性であ
ると考えられる。多くの一般的な置換基のハメットσ値が一覧されているＬａｎｇｅ’ｓ
　Ｈａｎｄｂｏｏｋ　ｏｆ　Ｃｈｅｍｉｓｔｒｙ，１２ｔｈ　ｅｄ．，ＭｃＧｒａｗ　Ｈ
ｉｌｌ，１９７９，ｐｐ．３－１３４～３－１３８の表３～１２を参照されたく、なお、
該文献が参考として本明細書で援用される。
【００３９】
　「電子受容基」という用語は、本明細書において、「電子アクセプター」および「電子
求引基」と同義的に使用され得ることは理解されるべきである。特に、「電子求引基」（
「ＥＷＧ」）または「電子受容基」または「電子アクセプター」は、仮に水素原子が分子
内の同じ位置を占めた場合にそのような水素原子が求引するであろうよりも、電子を自身
へと求引しやすい官能基を言及する。電子求引基の例としては、これらに限定されるわけ
ではないが、ハロゲンもしくはハロ（例えば、Ｆ、Ｃｌ、Ｂｒ、Ｉ）、－ＮＯ2、－ＣＮ
、－ＮＣ、－Ｓ（Ｒ0）2

+、－Ｎ（Ｒ0）3
+、－ＳＯ3Ｈ、－ＳＯ2Ｒ

0、－ＳＯ3Ｒ
0、－Ｓ

Ｏ2ＮＨＲ0、－ＳＯ2Ｎ（Ｒ0）2、－ＣＯＯＨ、－ＣＯＲ0、－ＣＯＯＲ0、－ＣＯＮＨＲ0

、－ＣＯＮ（Ｒ0）2、Ｃ1～40ハロアルキル基、Ｃ6～14アリール基、および５～１４員環
電子欠乏性ヘテロアリール基が挙げられ、この場合、Ｒ0は、Ｃ1～20アルキル基、Ｃ2～2

0アルケニル基、Ｃ2～20アルキニル基、Ｃ1～20ハロアルキル基、Ｃ1～20アルコキシ基、
Ｃ6～14アリール基、Ｃ3～14シクロアルキル基、３～１４員環シクロヘテロアルキル基、
および５～１４員環ヘテロアリール基であり、それぞれ場合により、本明細書で説明され
るように置換されてもよい。例えば、Ｃ1～20アルキル基、Ｃ2～20アルケニル基、Ｃ2～2

0アルキニル基、Ｃ1～20ハロアルキル基、Ｃ1～20アルコキシ基、Ｃ6～14アリール基、Ｃ

3～14シクロアルキル基、３～１４員環シクロヘテロアルキル基、および５～１４員環ヘ
テロアリール基のそれぞれは、場合により、１～５つの小さな電子求引基、例えば、Ｆ、
Ｃｌ、Ｂｒ、－ＮＯ2、－ＣＮ、－ＮＣ、－Ｓ（Ｒ0）2

+、－Ｎ（Ｒ0）3
+、－ＳＯ3Ｈ、－

ＳＯ2Ｒ
0、－ＳＯ3Ｒ

0、－ＳＯ2ＮＨＲ0、－ＳＯ2Ｎ（Ｒ0）2、－ＣＯＯＨ、－ＣＯＲ0、
－ＣＯＯＲ0、－ＣＯＮＨＲ0、および－ＣＯＮ（Ｒ0）2などで置換されてもよい。
【００４０】
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　「電子供与基」という用語は、本明細書において、「電子ドナー」と同義的に使用され
得ることは理解されるべきである。特に、「電子供与基」または「電子ドナー」は、仮に
水素原子が分子内の同じ位置を占めた場合にそのような水素原子が供与するであろうより
も、電子を隣接する原子へ供与やすい官能基を言及する。電子供与基の例としては、－Ｏ
Ｈ、－ＯＲ0、－ＮＨ2、－ＮＨＲ0、－Ｎ（Ｒ0）2、および電子豊富な５～１４員環ヘテ
ロアリール基が挙げられ、この場合、Ｒ0は、Ｃ1～20アルキル基、Ｃ2～20アルケニル基
、Ｃ2～20アルキニル基、Ｃ6～14アリール基、またはＣ3～14シクロアルキル基である。
【００４１】
　様々な非置換ヘテロアリール基が、電子豊富（またはπ－過剰）または電子欠乏（また
はπ－不足）として説明され得る。そのような分類は、ベンゼンにおける炭素原子の平均
電子密度と比較した場合の、各環原子の平均電子密度に基づいている。電子豊富な系の例
としては、１個のヘテロ原子を有する５員環ヘテロアリール基、例えば、フラン、ピロー
ル、およびチオフェンなど；およびそれらのベンゾ縮合したもの、例えば、ベンゾフラン
、ベンゾピロール、およびベンゾチオフェンなどが挙げられる。電子不足の系の例として
は、１個以上のヘテロ原子を有する６員環ヘテロアリール基、例えば、ピリジン、ピラジ
ン、ピリダジン、およびピリミジンなど；並びにそれらのベンゾ縮合したもの、例えば、
キノリン、イソキノリン、キノキサリン、シンノリン、フタラジン、ナフチリジン、キナ
ゾリン、フェナントリジン、アクリジン、およびプリンなどが挙げられる。混合ヘテロ芳
香環は、環の１個以上のヘテロ原子のタイプ、数、および位置に応じて、いずれかのクラ
スに属し得る。なお、Ｋａｔｒｉｔｚｋｙ，Ａ．Ｒ　ａｎｄ　Ｌａｇｏｗｓｋｉ，Ｊ．Ｍ
．，Ｈｅｔｅｒｏｃｙｃｌｉｃ　Ｃｈｅｍｉｓｔｒｙ（Ｊｏｈｎ　Ｗｉｌｅｙ　＆　Ｓｏ
ｎｓ，Ｎｅｗ　Ｙｏｒｋ，１９６０）を参照のこと。
【００４２】
　本明細書の様々な箇所に、置換基が、群または範囲において開示されている。該記載は
、そのような群および範囲の要素のあらゆる個々の副次的組み合せを含むことが特に意図
されている。例えば、「Ｃ1～6アルキル」という用語は、Ｃ1、Ｃ2、Ｃ3、Ｃ4、Ｃ5、Ｃ6

、Ｃ1～Ｃ6、Ｃ1～Ｃ5、Ｃ1～Ｃ4、Ｃ1～Ｃ3、Ｃ1～Ｃ2、Ｃ2～Ｃ6、Ｃ2～Ｃ5、Ｃ2～Ｃ4

、Ｃ2～Ｃ3、Ｃ3～Ｃ6、Ｃ3～Ｃ5、Ｃ3～Ｃ4、Ｃ4～Ｃ6、Ｃ4～Ｃ5、およびＣ5～Ｃ6アル
キルを個々に開示することが特に意図されている。その他の例として、０～４０の整数は
、０、１、２、３、４、５、６、７、８、９、１０、１１、１２、１３、１４、１５、１
６、１７、１８、１９、２０、２１、２２、２３、２４、２５、２６、２７、２８、２９
、３０、３１、３２、３３、３４、３５、３６、３７、３８、３９、および４０を個々に
開示することが特に意図されており、並びに１～２０の整数は、１、２、３、４、５、６
、７、８、９、１０、１１、１２、１３、１４、１５、１６、１７、１８、１９、および
２０を個々に開示することが特に意図されている。さらなる例として、「場合により、１
～５つの置換基で置換されてもよい」という語句は、０、１、２、３、４、５、０～５、
０～４、０～３、０～２、０～１、１～５、１～４、１～３、１～２、２～５、２～４、
２～３、３～５、３～４、および４～５つの置換基を有し得る化学基を個々に開示するこ
とが特に意図されている。
【００４３】
　本明細書において説明される化合物は、不斉原子（キラル中心とも呼ばれる）を有し得
、並びにいくつかの化合物は、２つ以上の不斉原子または不斉中心を有し得、したがって
、それらは光学異性体（エナンチオマー）およびジアステレオマー（幾何異性体）を生じ
得る。本教示は、そのような光学異性体およびジアステレオマー、並びにそれらのそれぞ
れ分離されたエナンチオメリックまたはジアステレオメリックに純粋な異性体（例えば、
（＋）または（－）立体異性体）およびそれらのラセミ混合物、並びにエナンチオマーお
よびジアステレオマーの他の混合物を含んでいる。いくつかの実施形態において、光学異
性体は、例えば、キラル分離、ジアステレオメリックな塩の形成、速度論的分離、および
不斉合成を含む当業者に既知の標準的な手法により、エナンチオメリックに濃縮された形
態またはエナンチオメリックに純粋な形態において得ることができる。本教示は、アルケ
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異性体も包含する。本教示の化合物は、純粋な形態におけるすべての可能な位置異性体並
びにそれらの混合物も包含することも理解されるべきである。いくつかの実施形態におい
て、本化合物の製造は、そのような異性体を、当業者に既知の標準的な分離方法、例えば
、カラムクロマトグラフィー、薄層クロマトグラフィー、擬似移動床クロマトグラフィー
、および高性能液体クロマトグラフィーの１つ以上を用いて分離する工程を含み得る。し
かしながら、位置異性体の混合物は、本明細書で説明されているように、および／または
当業者に既知であるように、本教示のそれぞれの個別の位置異性体の使用と同様に使用さ
れ得る。
【００４４】
　具体的に言及されていない限り、１つの位置異性体についての表現は、任意の他の位置
異性体および任意の位置異性体混合物を含むことが特に想到される。例えば、本教示のペ
リレンベースの化合物は、それらの純粋な形態における任意のペリレン誘導体またはそれ
らの混合物を含み得、この場合、ペリレン誘導体は、１、２、３、４、５、６、７、また
は８つの置換基で置換されてもよい。具体的には、ペリレン誘導体は、以下の部分：
【化５】

［式中、Ｒ1は、各場合において、独立して、Ｈまたは置換基（例えば、電子求引基また
は脱離基）であり得る］を有する化合物を含み得る。さまざまな実施形態において、Ｒ1

基のうちの２つはＨであり得、他の２つのＲ1基は、独立して、電子求引基または脱離基
であり得る。したがって、Ｒ1基のうちの２つがＨであり、かつ他の２つが独立して電子
求引基または脱離基であるような実施形態において、本教示の化合物は、以下の式：

【化６】

を有する位置異性体を有し得る。特定の実施形態において、本教示の化合物は、以下の式
ｉまたはｉｉ：



(17) JP 5591229 B2 2014.9.17

10

20

30

40

50

【化７】

［式中、Ｒaは本明細書において定義された通りであり、例えば、ハロゲン（例えば、Ｂ
ｒ）またはＣＮである］あるいはそれらの混合物を有する化合物を含み得る。さらに、具
体的に言及されていない限り、１つの位置異性体についての表現は、任意の他の位置異性
体および任意の位置異性体混合物を含むことが特に想到される。したがって、例えば、式
ｉの化合物の使用は、式ｉｉの化合物（逆もまた同様に）並びに式ｉおよびｉｉの化合物
の混合物を含む。
【００４５】
　本明細書において、「脱離基」（「ＬＧ」）は、例えば、置換反応または脱離反応の結
果、安定した種として脱離し得る電荷を有する原子または電荷を有しない原子（または原
子団）を言及する。脱離基の例としては、これらに限定されるわけではないが、ハロゲン
（例えば、Ｃｌ、Ｂｒ、Ｉ）、アジド（Ｎ3）、チオシアネート（ＳＣＮ）、ニトロ（Ｎ
Ｏ2）、シアネート（ＣＮ）、水（Ｈ2Ｏ）、アンモニア（ＮＨ3）、およびスルホネート
基（例えば、ＯＳＯ2－Ｒ、この場合、Ｒは、それぞれ、場合によりＣ1～10アルキル基お
よび電子求引基から独立して選択される１～４つの基で置換されてもよいＣ1～10アルキ
ル基またはＣ6～14アリール基であり得る）、例えば、トシレート（トルエンスルホナー
ト、ＯＴｓ）、メシレート（メタンスルホネート、ＯＭｓ）、ブロシレート（ｐーブロモ
ベンゼンスルホネート、ＯＢｓ）、ノシレート（４－ニトロベンゼンスルホネート、ＯＮ
ｓ）、およびトリフレート（トリフルオロメタンスルホネート、ＯＴｆ）が挙げられる。
【００４６】
　本明細書において、「ｐ型半導体材料」または「ドナー」材料は、主要な電流または電
荷キャリアとして正孔を有する半導体材料を言及する。いくつかの実施形態において、ｐ
型半導体材料が基材上に堆積されると、約１０-5ｃｍ2／Ｖｓを超える正孔移動度が提供
され得る。電界効果デバイスの場合、ｐ型半導体は、約１０より大きい電流ｏｎ／ｏｆｆ
比も示し得る。
【００４７】
　本明細書において、「ｎ型半導体材料」または「アクセプター」材料は、主要な電流ま
たは電荷キャリアとして電子を有する半導体材料を言及する。いくつかの実施形態におい
て、ｎ型半導体材料が基材上に堆積されると、約１０-5ｃｍ2／Ｖｓを超える電子移動度
が提供され得る。電界効果デバイスの場合、ｎ型半導体は、約１０より大きい電流ｏｎ／
ｏｆｆ比も示し得る。
【００４８】
　本明細書において、「移動度」は、電荷キャリア、例えば、ｐ型半導体材料の場合は正
孔（または正電荷の単位体）、ｎ型半導体材料の場合は電子（または負電荷の単位体）が
電界の影響下において材料を通過する速度の測定値を言及する。このパラメータは、デバ
イスの構造に応じて変わり、電界効果デバイスまたは空間電荷制限電流測定を用いて測定
され得る。
【００４９】
　本明細書において、化合物がある期間にわたって、周囲条件、例えば、空気、周囲温度
、および湿度に晒されても、化合物のキャリア移動度または還元電位が、およそ初期測定
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値に維持される場合、化合物は、「環境安定的」または「周囲条件において安定的」であ
ると考えられ得る。例えば、化合物が、空気、湿度、および温度を含む周囲条件に、３日
間、５日間、または１０日間晒された後でも、そのキャリア移動度または還元電位が、初
期の値から２０％を超えて、または１０％を超えて変化しない場合、該化合物は、環境安
定的として説明され得る。
【００５０】
　一態様において、本教示は、以下の式Ｉ：
　　　Ｑ－Ｌ－Ｑ’
　　　　　Ｉ
［式中、
ＱおよびＱ’は、独立して、
【化８】

から選択され；並びに
Ｌは結合基であり；
この場合、π－１およびπ－１’は、独立して、場合により１～８個のＲa基で置換され
てもよい縮合環部分であり：
　Ｚは、各場合において、ａ）Ｏ、ｂ）Ｓ、ｃ）ＮＲb、ｄ）Ｃ（Ｏ）、およびｅ）ＣＲc

Ｒdから選択され；
　Ｒaは、各場合において、ａ）ハロゲン、ｂ）－ＣＮ、ｃ）－ＮＯ2、ｄ）－ＯＲf、ｅ
）－ＳＲf、ｆ）－ＮＲgＲh、ｇ）－Ｎ（Ｏ）ＲgＲh、ｈ）－Ｓ（Ｏ）mＲ

g、ｉ）－Ｓ（
Ｏ）mＯＲg、ｊ）－Ｓ（Ｏ）mＮＲgＲh、ｋ）－Ｃ（Ｏ）Ｒg、ｌ）－Ｃ（Ｏ）ＯＲf、ｍ
）－Ｃ（Ｏ）ＮＲgＲh、ｎ）－Ｃ（Ｓ）ＮＲgＲh、ｏ）－ＳｉＨ3、ｐ）－ＳｉＨ（Ｃ1～

20アルキル）2、ｑ）－ＳｉＨ2（Ｃ1～20アルキル）、ｒ）－Ｓｉ（Ｃ1～20アルキル）3

、ｓ）Ｃ1～20アルキル基、ｔ）Ｃ2～20アルケニル基、ｕ）Ｃ2～20アルキニル基、ｖ）
Ｃ1～20ハロアルキル基、ｗ）－Ｙ－Ｃ3～14シクロアルキル基、ｘ）－Ｙ－Ｃ6～14アリ
ール基、ｙ）－Ｙ－３～１４員環シクロヘテロアルキル基、またはｚ）－Ｙ－５～１４員
環ヘテロアリール基であり、この場合、Ｃ1～20アルキル基、Ｃ2～20アルケニル基、Ｃ2

～20アルキニル基、Ｃ3～14シクロアルキル基、Ｃ6～14アリール基、３～１４員環シクロ
ヘテロアルキル基、および５～１４員環ヘテロアリール基のそれぞれは、場合により、１
～４つのＲi基で置換されていてもよく；
　Ｒbは、各場合において、ａ）Ｈ、ｂ）－（ＣＨ2ＣＨ2Ｏ）qＨ、ｃ）－（ＣＨ2ＣＨ2Ｏ
）q－ＣＨ3、ｄ）－Ｃ（Ｏ）ＯＲf、ｅ）－Ｃ（Ｏ）Ｒg、ｆ）－Ｃ（Ｏ）ＮＲgＲh、ｇ）
－Ｃ（Ｓ）ＯＲf、ｈ）－Ｃ（Ｓ）Ｒg、ｉ）－Ｃ（Ｓ）ＮＲgＲh、ｊ）－Ｓ（Ｏ）mＲ

g、
ｋ）－Ｓ（Ｏ）mＯＲg、ｌ）Ｃ1～20アルキル基、ｍ）Ｃ2～20アルケニル基、ｎ）Ｃ2～2

0アルキニル基、ｏ）Ｃ1～20アルコキシ基、ｐ）－Ｙ－Ｃ3～14シクロアルキル基、ｑ）
－Ｙ－Ｃ6～14アリール基、ｒ）－Ｙ－３～１４員環シクロヘテロアルキル基、またはｓ
）－Ｙ－５～１４員環ヘテロアリール基であり、この場合、Ｃ1～20アルキル基、Ｃ2～20

アルケニル基、Ｃ2～20アルキニル基、Ｃ1～20アルコキシ基、Ｃ3～14シクロアルキル基
、Ｃ6～14アリール基、３～１４員環シクロヘテロアルキル基、および５～１４員環ヘテ
ロアリール基のそれぞれは、場合により１～４個のＲi基で置換されていてもよく；
　ＲcおよびＲdは、各場合において、独立して、ａ）Ｈ、ｂ）ハロゲン、ｃ）－（ＣＨ2

ＣＨ2Ｏ）qＨ、ｄ）－（ＣＨ2ＣＨ2Ｏ）q－ＣＨ3、ｅ）Ｃ1～20アルコキシ基、ｆ）Ｃ1～

20アルキル基、ｇ）Ｃ2～20アルケニル基、ｈ）Ｃ2～20アルキニル基、ｉ）－Ｙ－Ｃ3～1
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4シクロアルキル基、ｊ）－Ｙ－Ｃ6～14アリール基、ｋ）－Ｙ－３～１４員環シクロヘテ
ロアルキル基、またはｌ）－Ｙ－５～１４員環ヘテロアリール基であり、この場合、それ
ぞれのＣ1～20アルキル基、Ｃ2～20アルケニル基、Ｃ2～20アルキニル基、Ｃ3～14シクロ
アルキル基、Ｃ6～14アリール基、３～１４員環シクロヘテロアルキル基、および５～１
４員環ヘテロアリール基のそれぞれは、場合により１～４つのＲi基で置換されていても
よく；
　Ｒfは、各場合において、ａ）Ｈ、ｂ）－Ｃ（Ｏ）Ｒg、ｃ）－Ｃ（Ｏ）ＮＲgＲh、ｄ）
－Ｃ（Ｓ）Ｒg、ｅ）－Ｃ（Ｓ）ＮＲgＲh、ｆ）Ｃ1～20アルキル基、ｇ）Ｃ2～20アルケ
ニル基、ｈ）Ｃ2～20アルキニル基、ｉ）Ｃ3～14シクロアルキル基、ｊ）Ｃ6～14アリー
ル基、ｋ）３～１４員環シクロヘテロアルキル基、またはｌ）５～１４員環ヘテロアリー
ル基であり、この場合、Ｃ1～20アルキル基、Ｃ2～20アルケニル基、Ｃ2～20アルキニル
基、Ｃ3～14シクロアルキル基、Ｃ6～14アリール基、３～１４員環シクロヘテロアルキル
基、および５～１４員環ヘテロアリール基のそれぞれは、場合により１～４つのＲi基で
置換されていてもよく；
　ＲgおよびＲhは、各場合において、独立して、ａ）Ｈ、ｂ）－ＯＨ、ｃ）－ＳＨ、ｄ）
－Ｓ（Ｏ）2ＯＨ、ｅ）－Ｃ（Ｏ）ＯＨ、ｆ）－Ｃ（Ｏ）ＮＨ2、ｇ）－Ｃ（Ｓ）ＮＨ2、
ｈ）－ＯＣ1～10アルキル、ｉ）－Ｃ（Ｏ）－Ｃ1～20アルキル、ｊ）－Ｃ（Ｏ）－ＯＣ1

～20アルキル、ｋ）－Ｃ（Ｓ）Ｎ（Ｃ1～20アルキル）2、ｌ）－Ｃ（Ｓ）ＮＨ－Ｃ1～20

アルキル、ｍ）－Ｃ（Ｏ）ＮＨ－Ｃ1～20アルキル、ｎ）－Ｃ（Ｏ）Ｎ（Ｃ1～20アルキル
）2、ｏ）－Ｓ（Ｏ）m－Ｃ1～20アルキル、ｐ）－Ｓ（Ｏ）m－ＯＣ1～20アルキル、ｑ）
Ｃ1～20アルキル基、ｒ）Ｃ2～20アルケニル基、ｓ）Ｃ2～20アルキニル基、ｔ）Ｃ1～20

アルコキシ基、ｕ）Ｃ3～14シクロアルキル基、ｖ）Ｃ6～14アリール基、ｗ）３～１４員
環シクロヘテロアルキル基、またはｘ）５～１４員環ヘテロアリール基であり、この場合
、Ｃ1～20アルキル基、Ｃ2～20アルケニル基、Ｃ2～20アルキニル基、Ｃ3～14シクロアル
キル基、Ｃ6～14アリール基、３～１４員環シクロヘテロアルキル基、および５～１４員
環ヘテロアリール基のそれぞれは、場合により１～４個のＲi基で置換されていてもよく
；
　Ｒiは、各場合において、ａ）ハロゲン、ｂ）－ＣＮ、ｃ）－ＮＯ2、ｄ）オキソ、ｅ）
－ＯＨ、ｆ）－ＮＨ2、ｇ）－ＮＨ（Ｃ1～20アルキル）、ｈ）－Ｎ（Ｃ1～20アルキル）2

、ｉ）－Ｎ（Ｃ1～20アルキル）－Ｃ6～14アリール、ｊ）－Ｎ（Ｃ6～14アリール）2、ｋ
）－Ｓ（Ｏ）mＨ、ｌ）－Ｓ（Ｏ）m－Ｃ1～20アルキル、ｍ）－Ｓ（Ｏ）2ＯＨ、ｎ）－Ｓ
（Ｏ）m－ＯＣ1～20アルキル、ｏ）－Ｓ（Ｏ）m－ＯＣ6～14アリール、ｐ）－ＣＨＯ、ｑ
）－Ｃ（Ｏ）－Ｃ1～20アルキル、ｒ）－Ｃ（Ｏ）－Ｃ6～14アリール、ｓ）－Ｃ（Ｏ）Ｏ
Ｈ、ｔ）－Ｃ（Ｏ）－ＯＣ1～20アルキル、ｕ）－Ｃ（Ｏ）－ＯＣ6～14アリール、ｖ）－
Ｃ（Ｏ）ＮＨ2、ｗ）－Ｃ（Ｏ）ＮＨ－Ｃ1～20アルキル、ｘ）－Ｃ（Ｏ）Ｎ（Ｃ1～20ア
ルキル）2、ｙ）－Ｃ（Ｏ）ＮＨ－Ｃ6～14アリール、ｚ）－Ｃ（Ｏ）Ｎ（Ｃ1～20アルキ
ル）－Ｃ6～14アリール、ａａ）－Ｃ（Ｏ）Ｎ（Ｃ6～14アリール）2、ａｂ）－Ｃ（Ｓ）
ＮＨ2、ａｃ）－Ｃ（Ｓ）ＮＨ－Ｃ1～20アルキル、ａｄ）－Ｃ（Ｓ）Ｎ（Ｃ1～20アルキ
ル）2、ａｅ）－Ｃ（Ｓ）Ｎ（Ｃ6～14アリール）2、ａｆ）－Ｃ（Ｓ）Ｎ（Ｃ1～20アルキ
ル）－Ｃ6～14アリール、ａｇ）－Ｃ（Ｓ）ＮＨ－Ｃ6～14アリール、ａｈ）－Ｓ（Ｏ）m

ＮＨ2、ａｉ）－Ｓ（Ｏ）mＮＨ（Ｃ1～20アルキル）、ａｊ）－Ｓ（Ｏ）mＮ（Ｃ1～20ア
ルキル）2、ａｋ）－Ｓ（Ｏ）mＮＨ（Ｃ6～14アリール）、ａｌ）－Ｓ（Ｏ）mＮ（Ｃ1～2

0アルキル）－Ｃ6～14アリール、ａｍ）－Ｓ（Ｏ）mＮ（Ｃ6～14アリール）2、ａｎ）－
ＳｉＨ3、ａｏ）－ＳｉＨ（Ｃ1～20アルキル）2、ａｐ）－ＳｉＨ2（Ｃ1～20アルキル）
、ａｒ）－Ｓｉ（Ｃ1～20アルキル）3、ａｓ）Ｃ1～20アルキル基、ａｔ）Ｃ2～20アルケ
ニル基、ａｕ）Ｃ2～20アルキニル基、ａｖ）Ｃ1～20アルコキシ基、ａｗ）Ｃ1～20アル
キルチオ基、ａｘ）Ｃ1～20ハロアルキル基、ａｙ）Ｃ3～14シクロアルキル基、ａｚ）Ｃ

6～14アリール基、ｂａ）３～１４員環シクロヘテロアルキル基、またはｂｂ）５～１４
員環ヘテロアリール基であり；
　Ｙは、各場合において、ａ）二価のＣ1～20アルキル基、ｂ）二価のＣ1～20ハロアルキ
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ル基、またはｃ）共有結合であり；
　ｍは、各場合において、０、１、または２であり；並びに
　ｑは、各場合において、１～２０の整数である］を有するビス多環式化合物を提供する
。
【００５１】
　様々な実施形態において、π－１およびπ－１’のそれぞれは、場合により１～８つの
Ｒa基で置換されてもよいペリレン部分であり得、この場合、Ｒaは、本明細書において定
義される通りである。いくつかの実施形態において、ペリレン部分の１つ以上のＣＨまた
はＣＲa基は、ＳｉＨ、ＳｉＲa、Ｎ、またはＰなどのヘテロ原子で置き換えられていても
よく、この場合、Ｒaは、本明細書において定義される通りである。例えば、π－１およ
びπ－１’のそれぞれは、場合により独立して１～８つの電子求引基、例えば、Ｆ、Ｃｌ
、Ｂｒ、およびＣＮなどで置換されてもよいペリレン部分であり得る。他の実施形態にお
いて、π－１および／またはπ－１’は、ペリレン部分、ナフタレン部分、コロネン部分
、およびアントラセン部分から独立して選択される縮合環部分であり得、それぞれ場合に
より独立して１～８つのＲa基で置換されていてもよく、および／または場合により独立
してＳｉＨ、ＳｉＲa、Ｎ、またはＰなどのヘテロ原子によって置き換えられてもよい１
つ以上のＣＨまたはＣＲa基を含み得、この場合、Ｒaは本明細書において定義される通り
である。
【００５２】
　特定の実施形態において、ＱおよびＱ’は、独立して、
【化９】

［式中、π－１は、
【化１０】

であり、この場合、ＺおよびＲaは本明細書において定義される通りである］であり得る
。
【００５３】
　様々な実施形態において、ＱおよびＱ’は、無水物（すなわち、ＺはＯである）または
イミド（すなわち、ＺはＮＲbである）であり得る。ＱおよびＱ’がイミドである実施形
態において、Ｒbは、Ｈまたは置換基であり得、この場合、置換基は、改善された所望の
特性を化合物全体に付与し得る。例えば、１つ以上の電子求引部分、または電子供与部分
を含む特定の置換基は、化合物の電子特性を調整し得、一方で、１つ以上の脂肪族鎖を含
む置換基は、有機溶媒中での化合物の溶解性を改善し得る。したがって、様々な実施形態
において、Ｒbは、Ｈ、－（ＣＨ2ＣＨ2Ｏ）qＨ、－（ＣＨ2ＣＨ2Ｏ）q－ＣＨ3、－Ｃ（Ｏ
）Ｒg、－Ｃ（Ｏ）ＮＲgＲh、－Ｓ（Ｏ）mＲ

g、Ｃ1～20アルキル基、Ｃ2～20アルケニル
基、Ｃ2～20アルキニル基、Ｃ1～20アルコキシ基、－Ｙ－Ｃ3～14シクロアルキル基、－
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～１４員環ヘテロアリール基から選択され得、この場合、Ｃ1～20アルキル基、Ｃ2～20ア
ルケニル基、Ｃ2～20アルキニル基、Ｃ1～20アルコキシ基、Ｃ3～14シクロアルキル基、
Ｃ6～14アリール基、３～１４員環シクロヘテロアルキル基、および５～１４員環ヘテロ
アリール基のそれぞれは、場合により１～４つのＲi基で置換されていてもよく、ｍ、ｑ
、Ｒg、Ｒh、Ｒi、およびＹは、本明細書において定義される通りである。いくつかの実
施形態において、Ｒbは、各場合において、Ｈ、－（ＣＨ2ＣＨ2Ｏ）qＨ、－（ＣＨ2ＣＨ2

Ｏ）q－ＣＨ3、－Ｃ（Ｏ）Ｒg、－Ｃ（Ｏ）ＮＲgＲh、または－Ｓ（Ｏ）mＲ
gであり得、

この場合、ｍ、ｑ、Ｒg、およびＲhは、本明細書において定義される通りである。いくつ
かの実施形態において、Ｒbは、各場合において、Ｃ1～20アルキル基、Ｃ2～20アルケニ
ル基、Ｃ2～20アルキニル基、－Ｙ－Ｃ3～14シクロアルキル基、－Ｙ－Ｃ6～14アリール
基、－Ｙ－３～１４員環シクロヘテロアルキル基、および－Ｙ－５～１４員環ヘテロアリ
ール基から選択され得、この場合、Ｃ1～20アルキル基、Ｃ2～20アルケニル基、Ｃ2～20

アルキニル基、Ｃ3～14シクロアルキル基、Ｃ6～14アリール基、３～１４員環シクロヘテ
ロアルキル基、および５～１４員環ヘテロアリール基のそれぞれは、場合により１～４つ
のＲi基で置換されていてもよく、ＹおよびＲiは、本明細書において定義される通りであ
る。特定の実施形態において、Ｒbは、各場合において、Ｃ1～20アルキル基、Ｃ2～20ア
ルケニル基、およびＣ2～20アルキニル基から選択され得、この場合、Ｃ1～20アルキル基
、Ｃ2～20アルケニル基、およびＣ2～20アルキニル基のそれぞれは、場合により、１～４
つのＲi基で置換されていてもよく、Ｒiは本明細書において定義される通りである。例え
ば、Ｒbは、各場合において、場合により１～４つのＲi基で置換されてもよいＣ1～20ア
ルキル基であり得、この場合、Ｒiは本明細書において定義される通りである。特定の実
施形態において、Ｒbは、各場合において、メチル基、エチル基、直鎖状または分岐鎖状
プロピル基、直鎖状または分岐鎖状ブチル基、直鎖状または分岐鎖状ペンチル基、直鎖状
または分岐鎖状ヘキシル基、直鎖状または分岐鎖状ヘプチル基、または直鎖状または分岐
鎖状オクチル基であり得る。例えば、Ｒbは、各場合において、ヘキシル基（メチルペン
チル基などを含む）、ヘプチル基、またはオクチル基（エチルヘキシル基などを含む）で
あり得る。
【００５４】
　様々な実施形態において、Ｌは、場合により置換されてもよい１～６つのＣ6～22アリ
ールまたは５～２２員環ヘテロアリール基を含む結合基であり、この場合、各基は、同一
であってもまたは異なっていてもよい。様々な実施形態において、Ｌは、ａ）－（Ａｒ1

）n－、ｂ）－（Ａｒ2）n'－、ｃ）－（Ａｒ1）n－（Ａｒ2）n'－（Ａｒ1）n''－、およ
びｄ）－（Ａｒ2）n'－（Ａｒ1）n－（Ａｒ2）n''－であり得、
この場合
Ａｒ1は、各場合において、独立して、５員環または６員環アリール基またはヘテロアリ
ール基であり、それぞれは、場合により１～４つのＲi基で置換されていてもよく；
Ａｒ2は、各場合において、独立して、多環式の８～２２員環アリール基またはヘテロア
リール基であり、それぞれは、場合により１～１２つのＲi基で置換されていてもよく；
ｎ、ｎ’、およびｎ’’は、独立して、１、２、３、４、５、６であり；並びに
Ｒiは、本明細書において定義される通りである。
【００５５】
　いくつかの実施形態において、Ａｒ1は、各場合において、独立して、
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【化１１】

から選択され得、それぞれ場合により１～４つのＲi基で置換されていてもよく、この場
合、Ｒiは、本明細書で定義される通りである。例えば、Ａｒ1は、各場合において、独立
して、フェニル基、チエニル基、フリル基、ピロリル基、イソチアゾリル基、チアゾリル
基、１，２，４－チアジアゾリル基、１，３，４－チアジアゾリル基、および１，２，５
－チアジアゾリル基から選択され得、この場合、これらの基のそれぞれは、場合により、
ハロゲン、－ＣＮ、オキソ基、Ｃ1～6アルキル基、Ｃ1～6アルコキシ基、Ｃ1～6ハロアル
キル基、ＮＨ2、ＮＨ（Ｃ1～6アルキル）、およびＮ（Ｃ1～6アルキル）2から独立して選
択される１～４つの置換基で置換されてもよい。特定の実施形態において、Ａｒ1は、各
場合において、独立して、チエニル基、イソチアゾリル基、チアゾリル基、１，２，４－
チアジアゾリル基、１，３，４－チアジアゾリル基、１，２，５－チアジアゾリル基、フ
ェニル基、およびピロリル基から選択され得、この場合、これらの基のそれぞれは、場合
により、ハロゲン、－ＣＮ、オキソ基、Ｃ1～6アルキル基、Ｃ1～6アルコキシ基、Ｃ1～6

ハロアルキル基、ＮＨ2、ＮＨ（Ｃ1～6アルキル）、およびＮ（Ｃ1～6アルキル）2から独
立して選択される１～２つの置換基で置換されてもよい。いくつかの実施形態において、
１つ以上のＡｒ1基は、非置換であり得る。いくつかの実施形態において、－（Ａｒ1）n

－および－（Ａｒ1）n''－は、１つ以上のチエニル基、イソチアゾリル基、チアゾリル基
、１，２，４－チアジアゾリル基、１，３，４－チアジアゾリル基、および／または１，
２，５－チアジアゾリル基を含み得、この場合、これらの基のそれぞれは、場合により１
～２つのＣ1～6アルキル基で置換されてもよい。
【００５６】
　いくつかの実施形態において、Ａｒ2は、各場合において、以下：
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から選択される部分に縮合している１つ以上のフェニル基、チエニル基、またはチアゾリ
ル基を含む場合により置換されてもよい多環式の８～２２員環アリール基またはヘテロア
リール基から独立して選択され得る。
【００５７】
　例えば、Ａｒ2は、
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［式中、Ｒ2は、各場合において、独立してＨまたはＲiであり、Ｒiは、本明細書におい
て定義される通りである］から選択され得る。特定の実施形態において、Ｌは、



(25) JP 5591229 B2 2014.9.17

10

20

30

40

【化１４】

［式中、Ｒ2は、本明細書において定義される通りである］から選択され得る。
【００５８】
　特定の実施形態において、Ｌは、－（Ａｒ1）n－であり得、並びに、

【化１５】

【００５９】
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【化１６】

［式中、Ｒiは、本明細書において定義される通りである］から選択され得る。
【００６０】
　特定の実施形態において、Ｌは、－（Ａｒ2）－であり得、この場合、Ａｒ2は、本明細
書において定義される通りである。例えば、Ｌは、

【化１７】

［式中、Ｒ2は、本明細書において定義される通りである］から選択され得る。
【００６１】
　特定の実施形態において、Ｌは、－（Ａｒ1）n－（Ａｒ2）－（Ａｒ1）n''－であり得
、この場合、Ａｒ1、Ａｒ2、ｎ、およびｎ’’は、本明細書において定義される通りであ
る。例えば、Ｌは、
【化１８】
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【００６２】
　いくつかの実施形態において、Ｌは、Ａ－Ｂ－Ａ’またはＢ－Ａ－Ｂ’で表される結合
基であり得、この場合、
ＡおよびＡ’は独立して、ａ）二価のＣ1～20アルキル基、ｂ）二価のＣ2～20アルケニル
基、ｃ）二価のＣ2～20アルキニル基、ｄ）二価のＣ1～20ハロアルキル基、ｅ）二価のＣ

1～20アルコキシ基、およびｆ）共有結合から選択され、この場合、ａ）～ｅ）のそれぞ
れは、場合により、１～４つのＲi基で置換されていてもよく；
ＢおよびＢ’は、独立して、ａ）－Ｏ－、ｂ）－Ｓ－、ｃ）－ＮＲe－、ｄ）－Ｃ（Ｏ）
－、ｅ）－Ｃ（Ｏ）Ｏ－、ｆ）－ＯＣ（Ｏ）－、ｇ）－Ｃ（Ｏ）ＮＲe－、ｈ）－ＮＲeＣ
（Ｏ）－、ｉ）二価のＣ3～14シクロアルキル基、ｊ）二価のＣ6～14アリール基、ｋ）二
価の３～１４員環シクロヘテロアルキル基、ｌ）二価の５～１４員環ヘテロアリール基、
およびｍ）共有結合から選択され、この場合、ｉ）～ｌ）のそれぞれは、場合により１～
４つのＲi基で置換されていてもよく；
この場合、Ｒeは、ａ）Ｈ、ｂ）Ｃ1～6アルキル基、ｃ）Ｃ6～14アリール基、またはｄ）
－Ｃ1～6アルキル－Ｃ6～14アリール基であり、Ｃ1～6アルキル基およびＣ6～14アリール
基のそれぞれは、場合により１～４つのＲi基で置換されていてもよく；並びに
Ｒiは、本明細書において定義される通りである。
【００６３】
　特定の実施形態において、ＢおよびＢ’は独立して、－Ｏ－、－Ｓ－、－ＮＲe－、－
Ｃ（Ｏ）－、－Ｃ（Ｏ）Ｏ－、－ＯＣ（Ｏ）－、－Ｃ（Ｏ）ＮＲe－、－ＮＲeＣ（Ｏ）－
、および共有結合から選択され得、この場合、Ｒeは、本明細書において定義される通り
である。様々な実施形態において、ＢおよびＢ’は独立して、二価のＣ3～14シクロアル
キル基、二価のＣ6～14アリール基、二価の３～１４員環シクロヘテロアルキル基、およ
び二価の５～１４員環ヘテロアリール基から選択され得、この場合、二価のＣ3～14シク
ロアルキル基、二価のＣ6～14アリール基、二価の３～１４員環シクロヘテロアルキル基
、および二価の５～１４員環ヘテロアリール基のそれぞれは、場合により１～４つのＲi

基で置換されていてもよく、Ｒiは、本明細書において定義される通りである。いくつか
の実施形態において、ＢおよびＢ’は独立して、Ｃ6～14アリール基、二価の５～１４員
環ヘテロアリール基、および共有結合から選択され得、この場合、二価のＣ6～14アリー
ル基および二価の５～１４員環ヘテロアリール基のそれぞれは、場合により１～４つのＲ
i基で置換されていてもよく、Ｒiは、本明細書において定義される通りである。例えば、
ＢおよびＢ’は、独立して、二価のＣ6～14アリール基および二価の５～１４ヘテロアリ
ール基から選択され、二価のＣ6～14アリール基および二価の－５－１４ヘテロアリール
基は、
【化１９】

【００６４】
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から選択され得、この場合、これらの基のそれぞれは、場合により、フェニル基または５
員環もしくは６員環ヘテロアリール基を含むＣ6～14アリール基または５～１４員環ヘテ
ロアリール基に縮合してもよい。特定の実施形態において、ＢおよびＢ’は、独立して、
チエニル基、フラニル基、ピロリル基、フェニル基、ピリジル基、イソチアゾリル基、チ
アジアゾリル基、ベンゾチエニル基、ベンゾイソチアゾリル基、ベンゾチアジアゾリル基
、およびインドリル基から選択され得、それぞれ場合により１～４つのＲi基で置換され
ていてもよく、この場合、Ｒiは、本明細書において定義される通りである。
【００６５】
　いくつかの実施形態において、本教示の化合物は対称であり得る。いくつかの実施形態
において、本教示の化合物は非対称であり得る。任意の特定の理論に束縛される訳ではな
いが、特定の化合物における対称性は、そのような化合物の結晶化を容易にし得ると考え
られている。したがって、そのような化合物の対称性を調整することによって、結果とし
て得られる半導体の電子特性を調節することができる。したがって、特定の実施形態にお
いて、本教示の化合物は、結晶であり得る。特定の実施形態において、本教示は、調節可
能な電子特性を有する半導体を提供し得る。例えば、そのような半導体材料の電子特性は
、連続的な方式または段階的な方式において変更され得る。
【００６６】
　特定の実施形態において、本教示の化合物は、以下の式：
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【化２１】

［式中、Ｒbは、本明細書において定義される通りである］を有し得る。例えば、Ｒbは、
直線状（直鎖状）または分枝鎖状Ｃ4～20アルキル基、例えば、ｎ－オクチル基、ｎエチ
ルヘキシル（例えば、２－エチルヘキシル）基、またはメチルペンチル（例えば、１－メ
チルペンチル）基などであり得る。
【００６７】
　別の態様において、本教示は、式Ｉの化合物を製造する方法を提供する。様々な実施形
態において、該方法は、式ＩＩの化合物、または式ＩＩＩの化合物、あるいはその両方：
【化２２】

［式中、
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　ＬＧは脱離基であり、並びに
　π－１、π－１’、およびＺは、本明細書において定義される通りである］を、カップ
リング反応に供する工程を含み得る。
【００６８】
　いくつかの実施形態において、ＬＧは、各場合において、ハロゲンまたはアジドであり
得る。特定の実施形態において、ＬＧは、各場合において、Ｃｌ、Ｂｒ、またはＩなどの
ハロゲンであり得る。特定の実施形態において、ＬＧは、各場合において、Ｂｒであり得
る。したがって、例えば、式ＩＩまたは式ＩＩＩの化合物は、独立して、
【化２３】

［式中、Ｒbは、本明細書において定義される通りである］から選択され得る。
【００６９】
　本教示の化合物は、図１に概要が示されている手順に従い、例えば、図３および４にお
いて説明される反応を用いて、図２において説明される手順に類似する手順に従って製造
された化合物から、あるいは市販の出発材料もしくは文献において既知の化合物から、ま
たは他の容易に製造される中間体を介して、当業者に既知の標準的な合成方法および手順
を用いることによって製造され得る。有機分子の製造並びに官能基の転換および操作の標
準的な合成方法および手順は、関連する化学文献から、あるいは当該技術分野における標
準的な教示書から容易に知ることができる。典型的な、または好ましい処理条件（すなわ
ち、反応温度、時間、反応物のモル比、溶媒、圧力など）が与えられている場合、特に明
記されていない限り、他の処理条件も使用することができるということは、理解されるで
あろう。最適な反応条件は、使用される特定の反応剤または溶媒によって変わり得るが、
そのような条件は、通常の最適化手順により当業者によって特定され得る。有機合成の当
業者であれば、本明細書において説明される化合物の形成を最適化するために、示された
合成工程の性質および順序を変更することができることを認識するであろう。
【００７０】
　本明細書において説明される方法は、当該技術分野において公知の任意の好適な方法に
よりモニターすることができる。例えば、生成物の形成は、分光学的方法、例えば、核磁
気共鳴分光分析法（ＮＭＲ、例えば、1Ｈまたは13Ｃにより）、赤外分光法（ＩＲ）、分
光分析法（例えば、ＵＶ～可視）、質量分光分析法（ＭＳ）、またはクロマトグラフィー
、例えば、高圧液体クロマトグラフィー（ＨＰＬＣ）ガスクロマトグラフィー（ＧＣ）、
ゲル透過クロマトグラフィー（ＧＰＣ）、または薄層クロマトグラフィー（ＴＬＣ）など
によりモニターすることができる。
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【００７１】
　本明細書において説明される反応または方法は、好適な溶媒中において実施され得、そ
のような溶媒は、有機合成の当業者によって容易に選択され得る。好適な溶媒は、通常、
反応が実施される温度において、すなわち、溶媒が凍結する温度から溶媒が沸騰する温度
までの範囲であり得る温度において、反応剤、中間体、および／または生成物に対して実
質的に非反応性である。所定の反応は、１種の溶媒中において、または２種以上の溶媒の
混合物中において実施され得る。特定の反応段階に応じて、特定の反応段階に対して好適
溶媒を選択することができる。
【００７２】
　式Ｉの化合物は、一般的に図１に示される基本的スキームに従って製造することができ
る。図に示されているように、脱離基Ｘを含む多環式化合物、すなわち、Ｑ－Ｘおよび／
またはＱ’－Ｘは、結合基Ｌの前駆体、すなわち、Ｙ－Ｌ－Ｙ（この場合、各Ｙは、脱離
基である）とのカップリング反応に供されて、本教示の化合物を提供し得る。本明細書に
おいて「カップリング」または「カップリング反応」は、２つ以上の分子が反応して１つ
の新しい分子を形成する化学反応を言及する。いくつかの実施形態において、カップリン
グ反応は、触媒の不在下において実施され得る。いくつかの実施形態において、カップリ
ング反応は、１種以上の触媒によって促進され得る。カップリング反応の例としては、Ｃ
ａｓｔｒｏ－Ｓｔｅｐｈｅｎｓカップリング、Ｋｕｍａｄａカップリング、Ｈｅｃｋカッ
プリング、Ｓｏｎｏｇａｓｈｉｒａカップリング、Ｎｅｇｉｓｈｉカップリング、Ｓｔｉ
ｌｌｅカップリング、Ｓｕｚｕｋｉカップリング、Ｈｉｙａｍａカップリング、Ｂｕｃｈ
ａｒｄカップリング、Ｆｕｋｕｙａｍａカップリングなどが挙げられる。上記の名前の反
応の化学は、Ｍｅｔａｌ－Ｃａｔａｌｙｚｅｄ　Ｃｒｏｓｓ－Ｃｏｕｐｌｉｎｇ　Ｒｅａ
ｃｔｉｏｎｓ（Ｆ．Ｄｉｅｄｅｒｉｃｈ　ｅｔ　ａｌ．ｅｄｓ．，Ｗｉｌｅｙ－ＶＣＨ，
Ｗｅｉｎｈｅｉｍ，１９９８）において説明されており、該文献の開示内容全体が参考と
してあらゆる目的のために本明細書で援用される。
【００７３】
　本教示の化合物は、半導体材料（例えば、組成物および複合体）を製造するために使用
され得、それらは、様々な製造物品、構造体、およびデバイスを製造するために使用され
得る。いくつかの実施形態において、本教示の１種以上の化合物を組み入れた半導体材料
は、ｎ型半導体活性を示し得る。
【００７４】
　本明細書において開示される特定の実施形態は、一般的な溶媒に可溶であり、並びに周
囲条件下において安定（「環境安定的」）であり得るため、本教示は、薄膜半導体、電界
効果デバイス、有機発光ダイオード（ＯＬＥＤ）、有機光起電素子、光検出器、コンデン
サー、およびセンサーなどの電気デバイスの製造および／または使用における加工上およ
び操作上の利点を提供し得る。本明細書において、化合物が溶媒に可溶性であること考え
られるのは、溶媒の１ｍＬに少なくとも化合物の０．１ｍｇが溶解し得る場合である。一
般的な有機溶媒の例としては、石油エーテル；アセトニトリル；芳香族炭化水素、例えば
、ベンゼン、トルエン、キシレン、およびメシチレンなど；ケトン、例えば、アセトン、
およびメチルエチルケトンなど；エーテル、例えば、テトラヒドロフラン、ジオキサン、
ビス（２－メトキシエチル）エーテル、ジエチルエーテル、ジ－イソプロピルエーテル、
およびｔ－ブチルメチルエーテルなど；アルコール、例えば、メタノール、エタノール、
ブタノール、およびイソプロピルアルコールなど；脂肪族炭化水素、例えば、ヘキサンな
ど；エステル、例えば、酢酸メチル、酢酸エチル、ギ酸メチル、ギ酸エチル、酢酸イソプ
ロピル、および酢酸ブチルなど；アミド、例えば、ジメチルホルムアミドおよびジメチル
アセトアミドなど；スルホキシド、例えば、ジメチルスルホキシドなど；ハロゲン化脂肪
族および芳香族炭化水素、例えば、ジクロロメタン、クロロホルム、塩化エチレン、クロ
ロベンゼン、ジクロロベンゼン、およびトリクロロベンゼンなど；並びに環式溶媒、例え
ば、シクロペンタノン、シクロヘキサノン、および２－メチピロリドンなどが挙げられる
。
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【００７５】
　様々な溶液処理法を含む様々な堆積法が、有機エレクトロニクスに使用されている。例
えば、印刷エレクトロニクス技術の多くが、インクジェット印刷に集中しており、それは
、第一に、この技法が、パターン位置および多層レジストレーションに対して、より良好
な制御を提供するためである。インクジェット印刷は、非接触型方法であり、事前に形成
されたマスターを必要としないこと（接触型印刷法との比較において）、ならびにインク
放出のデジタル制御の利点を提供するものであり、したがって、ドロップオンデマンド印
刷を提供する。微少量吐出は、それとは別の非接触な印刷方法である。しかしながら、接
触型印刷法は、非常に高速なロール・ツー・ロール処理に対して、非常に好適な利点を有
する。例示的な接触型印刷法としては、スクリーン印刷、グラビア印刷、オフセット印刷
、フレキソ印刷、リソグラフ印刷、パッド印刷、およびミクロ接触印刷が挙げられるが、
これらに限定されない。本明細書において、「印刷」は、インクジェット印刷および微少
量吐出などの非接触型方法、並びに、スクリーン印刷、グラビア印刷、オフセット印刷、
フレキソ印刷、リソグラフ印刷、パッド印刷、およびミクロ接触印刷などの接触型方法を
含む。他の溶液処理法としては、例えば、スピンコーティング、ドロップキャスティング
、ゾーンキャスティング、ディップコーティング、ブレードコーティング、または吹き付
けが挙げられる。
【００７６】
　本明細書において開示される化合物を使用して作製される、電子デバイス、光学デバイ
ス、および光電子デバイス、例えば、電界効果トランジスタ（例えば、薄膜トランジスタ
）、光起電素子、有機発光ダイオード（ＯＬＥＤ）、相補型金属酸化膜半導体（ＣＭＯＳ
）、相補型インバータ、Ｄフリップフロップ、整流器、およびリング発振器を含む、様々
な製造物品も、それを製造する方法と同様に本教示の適用範囲内である。
【００７７】
　したがって、本教示は、さらに、半導体材料を製造する方法を提供する。該方法は、溶
媒または溶媒の混合物などの液体媒体に溶解または分散された、本明細書において開示さ
れる１種以上の化合物を含む組成物を製造する工程、該組成物を基材上に堆積させて半導
体材料前駆体を提供する工程、並びに該半導体前駆体を処理（加熱）して、本明細書にお
いて開示される化合物を含む半導体材料（例えば、薄膜半導体）を提供する工程を含み得
る。様々な実施形態において、該液体媒体は、有機溶媒、無機溶媒、例えば水などまたは
それらの組み合わせであり得る。いくつかの実施形態において、該組成物はさらに、洗浄
剤、分散剤、結着剤、相溶化剤、硬化剤、開始剤、保湿剤、除泡剤、湿潤剤、ｐＨ調整剤
、殺生物剤および静菌剤から独立して選択される１種以上の添加剤を含み得る。例えば、
分散剤、結着剤、相溶化剤、および／または消泡剤として、界面活性剤および／またはポ
リマー（例えば、ポリスチレン、ポリエチレン、ポリ－α－メチルスチレン、ポリイソブ
テン、ポリプロピレン、ポリメチルメタクリレートなど）が含まれ得る。いくつかの実施
形態において、堆積工程は、インクジェット印刷および様々な接触型印刷法（例えば、ス
クリーン印刷、グラビア印刷、オフセット印刷、パッド印刷、リソグラフ印刷、フレキソ
印刷、およびミクロ接触印刷）を含む印刷によって実施され得る。他の実施形態において
、堆積工程は、スピンコーティング、ドロップキャスティング、ゾーンキャスティング、
ディップコーティング、ブレードコーティング、または吹き付けによって実施され得る。
【００７８】
　本教示は、さらなる製造物品、例えば、本教示の半導体材料を有する複合体並びに基材
構成要素および／または誘電性構成要素を含む本明細書において説明される様々なデバイ
ス製造物品などを提供する。基材構成要素は、ドーピングされたシリコン、インジウムス
ズ酸化物（ＩＴＯ）、ＩＴＯでコーティングされたガラス、ＩＴＯでコーティングされた
ポリイミドもしくは他のプラスチック、単独のアルミニウムもしくは他の金属またはポリ
マーもしくは他の基材上にコーティングされたアルミニウムもしくは他の金属、ドーピン
グされたポリチオフェンなどから選択され得る。誘電性構成要素は、無機誘電性材料、例
えば、さまざまな酸化物（例えば、ＳｉＯ2、Ａｌ2Ｏ3、ＨｆＯ2）など有機誘電性材料、
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例えば、様々なポリマー性材料（例えば、ポリカーボネート、ポリエステル、ポリスチレ
ン、ポリハロエチレン、ポリアクリレート）などおよび自己集合化超格子／自己集合化ナ
ノ誘電（ＳＡＳ／ＳＡＮＤ）材料（例えば、Ｙｏｏｎ，Ｍ－Ｈ．ｅｔ　ａｌ．，ＰＮＡＳ
，１０２（１３）：４６７８－４６８２（２００５）に記載されており、なお、該文献の
開示内容全体が参考として本明細書で援用される）、並びにハイブリッド有機／無機誘電
性材料（例えば、米国特許出願第１１／６４２，５０４号に記載されており、なお、該文
献の開示内容全体が参考として本明細書で援用される）から製造され得る。いくつかの実
施形態において、誘電性構成要素は、米国特許出願第１１／３１５，０７６号，同第６０
／８１６，９５２号、および同第６０／８６１，３０８号に記載されている架橋されたポ
リマーブレンドを含み得、なお、該出願の開示内容全体が参考として本明細書で援用され
る。複合体はさらに、１つ以上の電気接点を含み得る。ソース、ドレイン、およびゲート
電極用に好適な材料としては、金属（例えば、Ａｕ、Ａｌ、Ｎｉ、Ｃｕ）、透明導電性酸
化物（例えば、ＩＴＯ、ＩＺＯ、ＺＩＴＯ、ＧＺＯ、ＧＩＯ、ＧＩＴＯ）、および導電性
ポリマー（例えば、ポリ（３，４－エチレンジオキシチオフェン）ポリ（スチレンスルホ
ネート）（ＰＥＤＯＴ：ＰＳＳ）、ポリアニリン（ＰＡＮＩ）、ポリピロール（ＰＰｙ）
）が挙げられる。本明細書において説明される１つ以上の複合体は、様々な有機電子デバ
イス、光学デバイス、および光電子デバイス、例えば、有機薄膜トランジスタ（ＯＴＦＴ
）、特に、有機電界効果トランジスタ（ＯＦＥＴ）、並びにセンサー、コンデンサ、ユニ
ポーラ回路、コンプリメンタリ回路（例えば、インバータ回路）などに組み入れることが
できる。
【００７９】
　本教示の化合物が有用である他の製造物品は、光起電素子または太陽電池である。本教
示の化合物は、広範囲の光吸収および／または正に大きくシフトした還元電位を示し得、
それらにより、本開示の化合物は上記のような用途に対して望ましくあり得る。したがっ
て、本明細書において説明される化合物は、光起電設計において、隣接するｐ型半導体材
料とｐｎ接合を形成するｎ型半導体として使用され得る。化合物は、薄膜半導体の形態で
あり得、これは、基材上に堆積されて複合体を形成し得る。そのようなデバイスにおける
本教示の化合物の活用は、当業者の知識の範囲内である。
【００８０】
　したがって、本教示の別の態様は、本教示の半導体材料を組み入れた有機電界効果トラ
ンジスタを製造する方法に関する。本教示の半導体材料は、トップゲート・トップコンタ
クト型コンデンサ構造、トップゲート・ボトムコンタクト型コンデンサ構造、ボトムゲー
ト・トップコンタクト型コンデンサ構造、およびボトムゲート・ボトムコンタクト型コン
デンサ構造などの様々なタイプの有機電界効果トランジスタを製造するために使用され得
る。図５は、ＯＦＥＴ構造の４つの一般的なタイプ：トップコンタクト・ボトムゲート型
構造（ａ）、ボトムコンタクト・ボトムゲート型構造（ｂ）、ボトムコンタクト・トップ
ゲート型構造（ｃ）、およびトップコンタクト・トップゲート型構造（ｄ）を示している
。図５に示されているように、ＯＦＥＴは、誘電層（例えば、図５ａ、５ｂ、５ｃ、およ
び５ｄにおいて、それぞれ８、８’、８’’、および８’’’として示されている）、半
導体層（例えば、図５ａ、５ｂ、５ｃ、および５ｄにおいて、それぞれ６、６’、６’’
、および６’’’として示されている）、ゲートコンタクト（例えば、図５ａ、５ｂ、５
ｃ、および５ｄにおいて、それぞれ１０、１０’、１０’’、および１０’’’として示
されている）、基材（例えば、図５ａ、５ｂ、５ｃ、および５ｄにおいて、それぞれ１２
、１２’、１２’’、および１２’’’として示されている）、並びにソース接触および
ドレイン接触（例えば、図５ａ、５ｂ、５ｃ、および５ｄにおいて、それぞれ２、２’、
２’’、２’’’、４、４’、４’’、および４’’’として示されている）を含み得る
。
【００８１】
　特定の実施形態において、ＯＴＦＴデバイスは、トップコンタクト型幾何学的配置にお
いて、誘電体としてＳｉＯ2を用いて、ドーピングされたシリコン基板上に、本化合物に
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より製造され得る。特定の実施形態において、少なくとも１種の本教示の化合物の組み入
れられた活性半導体層は、室温または高温において堆積され得る。他の実施形態において
、少なくとも１種の本教示の化合物の組み入れられた活性半導体層は、スピンコーティン
グまたは本明細書において説明されるような印刷により塗工され得る。トップコンタクト
型デバイスでは、金属接点が、シャドーマスクを用いてフィルムの表面にパターン化され
得る。
【００８２】
　以下の実施例は、本教示をさらに説明し、その理解を助けるために提供するものであっ
て、いかなる点においても本発明を限定することを意図するものではない。
【００８３】
　言及されない限り、すべての試薬は、商業的供給元から購入し、さらなる精製は行わず
に使用した。無水テトラヒドロフラン（ＴＨＦ）は、Ｎａ／ベンゾフェノンから蒸留した
。通常のシュレンク法を用い、言及されない限り、反応は窒素下で実施した。実施例１～
４は、本教示の特定の化合物および関連する中間体の調製について説明するものである。
特徴データは、場合によって、1Ｈ－ＮＭＲ、13Ｃ－ＮＭＲ、元素分析、および／または
電子イオン化／エレクトロスプレーイオン化（ＥＩ／ＥＳＩ）質量分光法によって提供す
る。ＮＭＲスペクトルは、Ｖａｒｉａｎ　Ｕｎｉｔｙ　Ｐｌｕｓ　５００スペクトロメー
ター（1Ｈ、５００ＭＨｚ；13Ｃ、１２５ＭＨｚ）により記録した。エレクトロスプレー
質量分析は、Ｔｈｅｒｍｏ　Ｆｉｎｎｅｇａｎ社製モデルＬＣＱ　Ａｄｖａｎｔａｇｅ質
量分析計により実施した。
【００８４】
　実施例１：５，５’－ビス－［Ｎ，Ｎ’－ビス（１－メチルペンチル）－１－シアノペ
リレン－３，４：９，１０－ビス（ジカルボキシイミド）－７－イル］－２，２’－ビチ
オフェン（ＢＰＤＩ（１ＭＰ）－ＢＴ）の調製
　工程１．Ｎ，Ｎ’－ビス（１－メチルペンチル）－１－ブロモ－７－シアノペリレン－
３，４：９，１０－ビス（ジカルボキシイミド）（ＰＤＩ（１ＭＰ）ＢｒＣＮ）
　ジメチルホルムアミド（２０ｍＬ）中におけるＮ，Ｎ’－ビス（１－メチルペンチル）
－１，７－ジブロモペリレン－３，４：９，１０－ビス（ジカルボキシイミド）（ＰＤＩ
１ＭＰ－Ｂｒ2、１．０１ｇ、１．４１ｍｍｏｌ）、およびシアン化銅（Ｉ）（ＣｕＣＮ
）（０．１３ｇ、１．４５ｍｍｏｌ）の混合物を、１５０℃で２時間攪拌した。室温まで
冷却した後、該反応混合物にメタノール（４０ｍＬ）を加え、濾過により沈殿物を収集し
、メタノールで洗浄した。この粗生成物（０．８８ｇ）を、シリカゲルのカラムクロトグ
ラフィーにより、クロロホルム：ヘキサン（勾配：２：１～４：１（ｖ／ｖ））の混合物
を用いて精製し、生成物（０．２６ｇ、０．３９ｍｍｏｌ、収率２７．７％）として暗赤
色の固体を得た。
【００８５】

【００８６】
　工程２．ＢＰＤＩ（１ＭＰ）－ＢＴの調製
　窒素下において、無水トルエン（２０ｍＬ）中におけるＰＤＩ（１ＭＰ）ＢｒＣＮ（３
０５ｍｇ、０．４６ｍｍｏｌ）、５，５’－ビス（トリメチルスタンニル）－２，２’－
ビチオフェン（１１０ｍｇ、０．２２ｍｍｏｌ）、およびジクロロビス（トリフェニルホ
スフィン）パラジウム（ＩＩ）（Ｐｄ（ＰＰｈ3）2Ｃｌ2）（８．１ｍｇ、０．０１２ｍ
ｍｏｌ）の混合物を、９０℃で４０時間撹拌した。室温まで冷却した後、水（３ｍＬ）中
におけるフッ化カリウム（１．５ｇ）の溶液を加え、結果として得られた混合物を、室温
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、有機層を収集して、水で洗浄し、無水硫酸ナトリウムで乾燥して、濃縮した。残留物を
、シリカゲルのカラムクロマトグラフィー（ジクロロメタン：酢酸エチル、勾配１００：
１～１００：３（ｖ／ｖ））により精製して、生成物（２２１ｍｇ、０．１７ｍｍｏｌ、
収率７４．４％）として暗色固体を得た。
【００８７】

【００８８】
　実施例２：５，５’－ビス－［Ｎ，Ｎ’－ビスオクチル－１－シアノペリレン－３，４
：９，１０－ビス（ジカルボキシイミド）－７－イル］－２，２’－ビチオフェン（ＢＰ
ＤＩ（８）－ＢＴ）の調製
　工程１．Ｎ，Ｎ’－ビスオクチル－１－ブロモ－７－シアノペリレン－３，４：９，１
０－ビス（ジカルボキシイミド）（ＰＤＩ（８）ＢｒＣＮ）の調製
　ジメチルホルムアミド（５０ｍＬ）中におけるＮ，Ｎ’－ビスオクチル－１，７－ジブ
ロモ－ペリレン－３，４：９，１０－ビス（ジカルボキシイミド）（ＰＤＩ８－Ｂｒ2、
２．１５ｇ、２．７８ｍｍｏｌ）、およびＣｕＣＮ（０．２５ｇ、２．７９ｍｍｏｌ）の
混合物を、１５０℃で２時間撹拌した。室温まで冷却した後、該反応混合物にメタノール
（５０ｍＬ）を加え、濾過により沈殿物を収集し、メタノールで洗浄した。この粗生成物
（１．８１ｇ）を、シリカゲルのカラムクロトグラフィー（クロロホルム：ヘキサン、２
：１～４：１（ｖ／ｖ））によって精製し、生成物（０．４４ｇ、０．６１ｍｍｏｌ、収
率２２．０％）として暗赤色の固体を得た。
【００８９】

【００９０】
　工程２．ＢＰＤＩ（８）－ＢＴの調製
　　窒素下において、無水トルエン（２５ｍＬ）中におけるＰＤｌ（８）ＢｒＣＮ（３４
１ｍｇ、０．４７ｍｍｏｌ）、５，５’－ビス（トリメチルスタンニル）－２，２’－ビ
チオフェン（１１６ｍｇ、０．２４ｍｍｏｌ）、およびＰｄ（ＰＰｈ3）2Ｃｌ2（７．１
ｍｇ、０．０１０ｍｍｏｌ）の混合物を、９０℃で４４時間撹拌した。室温まで冷却した
後、水（３ｍＬ）中におけるフッ化カリウム（１．５ｇ）を加え、結果として得られた混
合物を、室温でさらに２時間撹拌した。該反応混合物を、クロロホルムで抽出し（１００
ｍＬで２回）、有機層を収集して、水で洗浄し、無水硫酸ナトリウムで乾燥して、濃縮し
た。残留物をシリカゲルのカラムクロマトグラフィー（ジクロロメタン：酢酸エチル、１
００：１～１００：３（ｖ／ｖ））により精製し、生成物（２４０ｍｇ、０．１７ｍｍｏ
ｌ、収率７０．２％）として暗色固体を得た。
【００９１】
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【００９２】
　実施例３：５，５’－ビス－［Ｎ，Ｎ’－ビス（２－エチルヘキシル）－１－シアノペ
リレン－３，４：９，１０－ビス（ジカルボキシイミド）－７－イル］－２，２’－ビチ
オフェン（ＢＰＤＩ（２ＥＨ）－ＢＴ）の調製
　工程１．Ｎ，Ｎ’－ビス（２－エチルヘキシル）－１－ブロモ－７－シアノペリレン－
３，４：９，１０－ビス（ジカルボキシイミド）（ＰＤＩ（２ＥＨ）ＢｒＣＮ）の調製
　ジメチルホルムアミド（４５ｍＬ）中におけるＮ，Ｎ’－ビス（２－エチルヘキシル）
－１，７－ジブロモ－ペリレン－３，４：９，１０－ビス（ジカルボキシイミド）（ＰＤ
Ｉ２ＥＨ－Ｂｒ2、１．９４ｇ、２．５１ｍｍｏｌ）およびＣｕＣＮ（０．２３ｇ、２．
５７ｍｍｏｌ）の混合物を、１５０℃で２時間撹拌した。室温まで冷却した後、該反応混
合物にメタノール（５０ｍＬ）を加え、濾過により沈殿物を収集し、メタノールで洗浄し
た。この粗生成物（１．６６ｇ）を、シリカゲルのカラムクロマトグラフィー（クロロホ
ルム：ヘキサン、２：１～４：１（ｖ／ｖ））により精製して、生成物（０．３８ｇ、０
．５３ｍｍｏｌ、収率２１．１％）として暗赤色の固体を得た。
【００９３】

【００９４】
　工程２．ＢＰＤＩ（２ＥＨ）－ＢＴの調製
　窒素下において、無水トルエン（２０ｍＬ）中におけるＰＤＴ（２ＥＨ）ＢｒＣＮ（３
２４ｍｇ、０．４５ｍｍｏｌ）、５，５’－ビス（トリメチルスタンニル）－２，２’－
ビチオフェン（１１０ｍｇ、０．２３ｍｍｏｌ）、およびＰｄ（ＰＰｈ3）2Ｃｌ2（６．
４ｍｇ、０．００９ｍｍｏｌ）の混合物を、９０℃で４４時間撹拌した。室温まで冷却し
た後、水（３ｍＬ）中におけるフッ化カリウム（１．５ｇ）の溶液を加え、結果として得
られた混合物を、室温でさらに２時間撹拌した。該反応混合物を、クロロホルムで抽出し
（１００ｍＬで２回）、有機層を収集して、水で洗浄し、無水硫酸ナトリウムで乾燥して
、濃縮した。残留物をシリカゲルのカラムクロマトグラフィー（ジクロロメタン：酢酸エ
チル、１００：１～１００：３（ｖ／ｖ））により精製して、生成物（２７２ｍｇ、０．
１９ｍｍｏｌ、収率８３．７％）として暗色固体を得た。
【００９５】

【００９６】
　実施例４：５，５’－ビス－［Ｎ，Ｎ’－ビス（１－メチルペンチル）－１－シアノペ
リレン－３，４：９，１０－ビス（ジカルボキシイミド）－７－イル］－４，７－ベンゾ
チアジアゾ－ル（ＢＰＤＩ（１ＭＰ）－ＢＴＺ）の調製
　ベンゾチアジアゾ－ルジブロモエステル（３８ｍｇ、０．０９８ｍｍｏｌ）、ＰＤＩ１
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ＭＰＢｒＣＮ（０．１３ｇ、０．１９ｍｍｏｌ）、Ｐｄ（ＰＰｈ3）4（１３ｍｇ、０．０
１１ｍｍｏｌ）、炭酸カリウム水溶液（２Ｍ、４．５ｍＬ）、ａｌｉｑｕａｔ３３６（２
０ｍｇ）、および無水トルエン（６ｍＬ）の混合物を、Ａｒ下において、１０５℃で４４
時間撹拌した。室温まで冷却した後、該反応混合物をＣＨＣｌ3で抽出した（５０ｍＬで
２回）。収集した有機層を水で洗浄し、無水Ｎａ2ＳＯ4で乾燥して、ロータリーエバポレ
ーターで濃縮した。結果として得られた残留物を、シリカゲルのカラムクロマトグラフィ
ーにより、溶離液としてＣＨ2Ｃｌ2（ＣＨ2Ｃｌ2：酢酸エチル＝１００：５（ｖ／ｖ）へ
の勾配）を用いて精製し、生成物（４．０ｍｇ、０．００３１ｍｍｏｌ、収率３．２％）
として燈色／赤色固体を得た。
【００９７】

【００９８】
　実施例５：熱特性
　特定のビス多環式化合物（例えば、二量化ペリレン）の熱特性は、示差走査熱量計によ
って調べた。ＢＰＤＩ（１ＭＰ）－ＢＴでは、吸熱および発熱は、可逆的で容易に再現可
能であり、溶融方法および再結晶方法を示す。他の化合物では、不可逆的な熱プロセスが
確認された。
【００９９】
　実施例６：溶解性
　モノブロモモノシアノペリレンおよび二量化ペリレンのすべては、処理のために、クロ
ロホルム、キシレン、ジクロロベンゼン、およびアニソールなどの従来の有機溶媒におい
て十分に可溶性である。第１表に、６０℃でのジクロロベンゼンに対する本教示の特定の
化合物の溶解性のデータを示す。
【０１００】
　第１表

【表１】

【０１０１】
　実施例７：トランジスタデバイスの製造およびキャラクタリゼーション
　半導体層に本教示の化合物を使用して、ボトムゲート・トップコンタクト型ＯＦＥＴを
製造した。デバイス基材として、３００ｎｍの熱成長酸化物を有する最上級グレードのｎ
型ドーピングされたシリコンウェハー（１００）（（Ｐｒｏｃｅｓｓ　Ｓｐｅｃｉａｌｔ
ｉｅｓ社）を使用した。これらは、薄膜を堆積させる前に水、メタノールおよびアセトン
で洗浄した。Ｓｉ／ＳｉＯ2表面のトリメチルシリル官能化は、シリコンウェハーを、室
温で窒素下の密閉容器中において一晩ヘキサメチルジシラザン（ＨＭＤＳ）蒸気に晒すこ
とによって実施した。モノブロモモノシアノペリレンの薄膜は、蒸着およびスピンコーテ
ィングにより調製し、二量化ペリレン誘導体の薄膜はスピンコーティングのみで調製した
。半導体薄膜の堆積には、様々な溶媒および溶媒混合物を使用することができる。ゲート
領域は、オーム接触によってＳｉ基板への接触を取り、金ソースおよびドレイン接触は、
半導体層上へのシャドーマスクを通して蒸着することによって調製した。
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【０１０２】
　すべての電気測定を周囲雰囲気において実施した。他の有機ＦＥＴとの比較を可能にす
るために、標準的な電界効果トランジスタの式によって移動度（μ）を計算した。通常の
金属－絶縁体－半導体ＦＥＴ（ＭＩＳＦＥＴ）では、様々なＶGでのＩDS対ＶDS曲線に、
線形領域および飽和領域が存在する（この場合、ＩDSは、ソース－ドレイン飽和電流であ
り、ＶDSは、ソースとドレインの間の電圧であり、ＶGは、ゲート電圧である）。大きな
ＶDSにおいて、電流は飽和し、以下の式：
　（ＩDS）sat＝（ＷＣi／２Ｌ）μ（ＶG－Ｖt）

2　　（１）
によって得られ、この場合、ＬおよびＷは、それぞれデバイスのチャンネルの長さおよび
幅であり、Ｃiは酸化物絶縁体のキャパシタンスであり（～３００ｎｍのＳｉＯ2に対して
～１０ｎＦ／ｃｍ2）、並びにＶtは閾値電圧である。移動度（μ）は、式（１）を変形し
た下記の式：
　μsat＝（２ＩDSＬ）／［ＷＣi（ＶG－Ｖt）

2］　　（２）
により、飽和領域において計算した。閾値電圧（Ｖt）は、ＶG対（ＩDS）

1/2のプロット
の線形領域のＸ軸切片として予測することができる（ＶSD＝－１００Ｖにおいて）。
【０１０３】
　第２ａ表および第２ｂ表は、真空蒸着によって（第２ａ表）および約８ｍｇ／ｍＬ濃度
のクロロホルム溶液からスピンコーティングによって（第２ｂ表）、モノブロモモノシア
ノペリレンにより製造された特定のＯＦＥＴのデバイス特性（電界効果移動度および電流
ｏｎ／ｏｆｆ比を含む）を示している。すべての半導体は、デバイスを周囲条件で試験し
た場合にｎチャンネル（電子）輸送を示す。
【０１０４】
　第２ａ表
【表２】

【０１０５】
　第２ｂ表
【表３】

【０１０６】
　第３表は、約８ｍｇ／ｍＬ濃度のクロロホルム／ジクロロベンゼン（９８：２（ｗ／ｗ
））溶液からスピンコーティングによって二量化ペリレンにより製造された特定のＯＦＥ
Ｔのデバイス特性（電界効果移動度および電流ｏｎ／ｏｆｆ比を含む）を示している。す
べての半導体は、デバイスを周囲条件で試験した場合にｎチャンネル（電子）輸送を示す
。試験された二量化ペリレンからは、デバイス製造方法を容易にする予想外に広範囲の粘
度の溶液が得られることが確認された。
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【０１０７】
　第３表
【表４】

【０１０８】
　本教示は、その趣旨または本質的特徴から逸脱することのない他の特定の形態の実施形
態を包含する。したがって、前述の実施形態は、あらゆる点において、本明細書において
説明した本教示を限定するためではなく、説明するためであると考えるべきである。した
がって、本発明の範囲は、前述の説明ではなく、添付の特許請求の範囲によって示され、
特許請求の範囲の等価物の意図および範囲内のすべての変更は、本発明の範囲内に包含さ
れることが意図される。

【図１】

【図２】

【図３】

【図４】
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