
液晶材料とその分析技術

品質技術部
解析課

〜分子構造から解析する、ｱｲﾃｽの技術⼒〜
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はじめに
「液晶」、と一口に言ってもその種類は多種多様である。
低分子もあれば高分子も存在するが、液晶といわれる所以は、その特異な分子構造にあり、電子の分極、お
よび極性からその特殊機能は発現する。
液晶高分子は、その分極、極性により分子間⼒が高く、そして主鎖の環状構造由来の剛直性がさらにその機
能を高めている。
一方、低分子液晶、これはLCDに使用されるが高分子と違い分子量が小さく、分子間⼒、および極性、およ
び環状構造と構造由来の粘度、流動性、誘電異方性により負荷電圧に対し特徴的な応答／挙動を発現する。

ﾎﾟﾘﾏｰ分子低分子液晶
配向

ﾒｿｹﾞﾝによる分子間⼒
ﾒｿｹﾞﾝによる分子間⼒

ﾒｿｹﾞﾝ基
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液晶高分子（LCP）

以下に、LCPの代表的な物質の分子構造を記載する。
先の説明と重複するが、主鎖の剛直性、および主鎖、側鎖の分極により液晶としての特徴
が付与される。

z

全芳香族ﾎﾟﾘｱﾐﾄﾞ

芳香族ﾎﾟﾘｴｽﾃﾙ
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4

LCP（全芳香族ﾎﾟﾘｱﾐﾄﾞ）の構造解析
使用した装置、およびｽﾍﾟｯｸを示す
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IRによる構造解析
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ﾎﾟﾘｱﾐﾄﾞﾌｨﾙﾑに関し、蛍光が出るが、主鎖分子構造骨格においてπ電子共役が途切れる箇所が
存在するためﾗﾏﾝ光を検出し同定可能。

＜使用ﾚｰｻﾞｰ波長＞
緑線：532nm、青線：633nm

ﾗﾏﾝによる構造解析
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全芳香族ﾎﾟﾘｱﾐﾄﾞ特有の結合状態を示す。ｱﾐﾄﾞ基のﾒｿﾒﾘｰ効果によるベンゼン環との共役が特異な結合ｴﾈﾙｷﾞを発現
する。

XPS（ESCA）による構造解析



LCP分子構造解説（一例）

硬い 硬い

‥‥

σ結合は回転せず、固定される→２ｐ軌道の重なり増加→ 剛直化

⊖
⊖

δ⊕

δ⊕

ｸｰﾛﾝ⼒
水素結合

Van der waals
π／πｽﾀｯｷﾝｸﾞ

ﾎﾟﾘﾏｰ間の分子間⼒

剛直

分極
δ−

δ−

δ＋

δ＋
分極
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ｱｲﾃｽ保有のGC-MS装置

＜対象分析物＞

＜仕様＞

▻オイル
・各種成分の定性
▻プラスチックやフィルム、ゴム製品、基板等
・添加剤や残存溶剤等の定性分析（ヘッドスペース、
又はパイロライザー）
・分解温度での発⽣ガス分析から、ポリマー種を推定
（パイロライザー）
▻液晶
・サンプル間での⽐較により、微量不純物を定性

＜原理ｲﾒｰｼﾞ図＞
＜外観写真＞
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低分子液晶

LCDに使用される液晶には、多種多様の分子構造が存在する。
駆動性、応答性、粘度、流動性などの特性を付与し、仕様に応じた分子構造の設計が必要である。
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低分子液晶構造解説（一例）

双極子ﾓｰﾒﾝﾄ（μ≠０）合成ベクトル

δ−（−I効果）

δ−（−I効果）

δ−（−I効果）

‥

酸素元素O非共有電子対のベンゼン環への電子供与（＋M効果）は、隣接するCF2の電子吸引（−I効果）によ
り抑えられ、ﾄﾘﾌﾙｵﾛﾍﾞﾝｾﾞﾝ合成双極子ﾓｰﾒﾝﾄの極端な増加を抑える分子設計となる。
ベンゼン環直結のフッ素元素Fの２ｐ電子軌道は、原子核とのｸｰﾛﾝ⼒により出っ張りが小さく、ベンゼン環π
電子との重なりがあまいため、ベンゼン環上への電子供与は薄れる。
実によく考えた分子設計といえる。

電子供与しずらい
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GC-MS分析による低分子液晶（for LCD）のTICﾃﾞｰﾀ、および検出物質１
ｾｸﾞﾒﾝﾄ方式液晶ﾃﾞｨｽﾌﾟﾚｲ

12



CNに対し、ｵﾙﾄ位で強い電子吸引（−I効果）
し、CNの極端な電子の偏析を緩和する。

酸素Oからは､ﾒﾀ位にFが結合のため、電子供与
（＋M効果）は弱い。また、ﾊﾟﾗ位のCN電子吸
引よりも隣結するｹﾄﾝ基酸素の電子吸引（−M
効果）の影響が強い

弱い分子間⼒により、低粘性
→高い応答性の付与

‥

‥

‥

共役共鳴ｻｲﾄ：電圧負荷に反応

ﾒﾁﾙ基超共役による電子供与σ結合伝搬

液晶構造機能解説
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ｶﾗｰTFT液晶ﾃﾞｨｽﾌﾟﾚｲ
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GC-MS分析による低分子液晶（for LCD）のTICﾃﾞｰﾀ、および検出物質２



ベンゼン環（sp２混成環状構造）の共役連なりに
より、耐熱性を付与、および高い電子密度による
π／πｽﾀｯｷﾝｸﾞ効果を付与。

柔軟なσ結合部 フッ素基Fの強い電子吸引性（−I
効果）により誘電異方性（Δε）
を制御している。

‥

酸素O非共有電子対のベンゼン環
への供与（＋M効果）は隣接CF２
の強い電子吸引により抑制される

低い電子密度、および無極性による低粘度化、および
駆動効率化を付与

柔軟なσ結合部
σ結合回転を抑制

液晶構造機能解説

sp２構成軌道結合による分子間⼒
（van der waals force）の付与

ﾒﾁﾙ基の超共役による熱⼒学的
安定性を付与、および電子密
度の向上にて電子の非局在化
を促し、より安定化する
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頭胴体
尻尾



おわりに
液晶材料の特異性が、分析で取得した分子構造から理解できる。
本資料では、分子構造解析のための分析手法として一例をご紹介したが、取得したｽﾍﾟｸﾄﾙﾃﾞｰﾀの高度
で正確な解釈解析⼒が、事実となる分子構造へと誘うが、その解析ﾌﾟﾛｾｽに材料知識が必須となる。
加えて、構造解析にて把握した分子構造の特異性の理解には、広くそして深い思考⼒が必要であり、
量子化学の視点もやはり必須と考える。
これらのﾌﾟﾛｾｽを通してﾐｸﾛ、ﾅﾉ視点で思考することで、手にする素材の見方が変わる。
量子ﾚﾍﾞﾙでの分析解析には、それらの分野を業とするﾌﾟﾛが必要と思われる。

「餅は、餅屋」、 ﾌﾟﾛにお任せください。
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層の厚い技術集団 「アイテス」 へ、是非ご相談ください。
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