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【序】 

液晶ディスプレイに代わる次世代ディスプレイとして注目を集めてきた有機 EL デ

ィスプレイは，価格，寿命および効率の問題により期待されたほど普及していない．

今後の普及のためには，その技術開発には何らかの大きな変革が必要とされている．

本研究シリーズでは，燐光を発する白金およびイリジウム錯体に着目し，燐光波長へ

の配位子の効果および配位子への置換基導入の効果を理論的に研究し，変革をもたら

す新規発光材料の提案を試みる． 

 

【計算方法】 

基底状態および最低三重項状態の幾何学的構造を密度汎関数法（B3LYP/SBKJC+p）

により最適化し，適切で実行可能な活性空間を用いた MCSCF 法により分子軌道を求

める．さらに，動的相関を考慮した Second-order configuration interaction 法により波動

関数を構築し，それらを用いてスピン軌道相互作用行列を構築・対角化し，電子状態

（Spin-mixed (SM) states）の波動関数を求めた．なお，ECP 基底関数を用いたため，

スピン軌道相互作用の見積もりには Breit-Pauli Hamiltonian の一電子近似を用いた．こ

れらの電子状態間の遷移モーメントを計算することにより，燐光スペクトルの波長と

強度を予測した． 

 

【結果と考察】 

●白金錯体 

親分子として Pt(thpy)2を用い，配位子の置換，配位子への置

換基の導入に伴う燐光スペクトルの波長および強度の変化を見

積もった．特に，塗布型プロセスによるデバイス作製を目的と

した溶解度の高い Thompson 型錯体(C^N)Pt(O^O)に着目し，よ

り鮮明な赤色の燐光を発する錯体の設計を目指す．本研究では，Pt(thpy)2  

thpyPt(acac)  thpyPt(bpp)  thpyPt(bdmp)のシリーズについて理論計算を行い，下記の

項目が燐光波長に与える影響について解析した： 

１．acac 配位子の効果， 

２．acac 配位子への MeO 基導入の効果， 

３．acac 配位子への MeO 基導入位置， 
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４．thpy 配位子へのベンゼン環導入の効果． 

５．ppy 配位子の効果． 

これらの結果は論文において報告する準備を進めている．詳細は当日報告する． 

 

●イリジウム錯体 

白金錯体と同様に，親分子として Ir(ppy)3を用い，配位子の

置換，配位子への置換基の導入に伴う燐光スペクトルの波長お

よび強度の変化を見積もった．塗布型プロセスによるデバイス

作製を念頭におき，O^O 配位子導入の影響を考察した．イリジ

ウム錯体では，特により鮮明な青色燐光を発する錯体の提案・

合成が期待されており，多々研究が進められている．現在まで

に最も有用であるとされているのは，フッ化物を導入した

Ir(dfppy)2(pic)，いわゆる FIrpic であり，これ以上に有用な錯体の提案が強く望まれて

いる．本研究では，Ir(ppy)3  Ir(ppy)2(dfppy)  Ir(ppy)(dfppy)2  Ir(dfppy)3  

Ir(dfppy)2(pic)  Ir(dfppy)2(acac)のシリーズについて理論計算を行い，下記の項目が燐

光波長に与える影響について解析した： 

１．ppy 配位子へのフッ素基導入の効果， 

２．ppy 配位子へのフッ素基導入位置の効果， 

３．pic 配位子導入の効果， 

４．acac 配位子導入の効果． 

なお，Ir(ppy)2(dfppy)や Ir(dfppy)2(pic)のような Ir(C^N)2(C’^N’)あるいは Ir(C^N)2(N^O)

では４つの構造異性体（HNT, HCT, HC および HT），Ir(dfppy)2(acac)のような

Ir(C^N)2(O^O)では３つの構造異性体（HNT, HCT および HC）が存在する．光学異性

体も存在するが，本研究で用いる分子軌道計算では相違が得られないので考察から除

いた．我々の計算によれば，どの構造異性体を用いるかによって燐光波長が大きく変

化する．それゆえ，これらの構造異性体の異性化反応が燐光波長に与える可能性につ

いてもモデル錯体を用いて考察したので報告する．これらの結果をもとに適切な青色

燐光材料分子の提案を行っていく．これまでの結果に関して，現在，論文発表の準備

中である． 
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