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概要	 有機 EL 材料の開発分野では、熱活性遅延蛍光材料の台頭により、元素戦略

的材料開発が達成された。一方、同じ有機発光デバイスであっても、有機レーザー材

料の開発は、有機 EL 材料の開発に比べ遅れている。その理由の一つに、有機レー

ザー材料の開発では、発光過程の設計に加え、極力、生成した励起子を失活させない

よう、種々の失活過程を全て

閉じて行く必要があること

が挙げられる。そのような励

起子失活過程の一つとして、

本研究では特に「励起状態吸

収」に着目し、励起状態吸収

を精密予測する量子化学計

算のスキーム開発と、その結

果のデータベース化を検討

した。材料候補となる分子群

について網羅的な量子化学

計算を実施、量子化学に基づ

くマテリアルズ・インフォマ

ティクスの観点から、有機レ

ーザー材料の開発指針の導

出を試みたので報告する。 
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方法	 有機レーザー材料候補として用いられた 13種のスチリルベンゼン誘導体を鋳

型として、系統的に候補化合物を発生させた。これらの分子は構造の自由度が高い。

そこで薄膜中の最安定配座を捉えるため，焼きなまし法を併用した分子動力学計算

（UFF）によって大域的安定構造に近づけた後， (TD)DFT/PBE0/6-31G(d)レベルで S0

（S1）構造最適化計算を行った。加えて，得られた構造において励起特性の評価を行

なった．得られた最適化構造と電子状態をデータベース化し、レーザー発振効率との

相関を調査した。	 

	 

結果と考察	 	 ここでは紙面

の都合上、概要のみを示す。S0

−S1 遷移に伴う構造変化を表す

RMSD値は，実験的に求められ

た放射失活速度定数 kと概ね相

関した（図）．S0−S1構造変化の

大きさの違いを支配する諸物

理量を詳細に検討したところ， 

良いレーザー材料を作る為に

はまず，フランクコンドン領域

における S0−S1 差電子密度が

小さく S0−S1遷移に寄与する軌

道の重なりが大きい化合物を

作ればよいことが分かった．更

にレーザー材料として望ましいことを保証する為には発光効率を下げる他の無輻射

遷移過程が少ないことを確かめる必要がある．更なる詳細は当日報告する。 
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図	 13種のスチリルベンゼン誘導体の S0-S1構造の

RMSDと放射失活速度定数 kの実験値の相関 

（図中構造式の Xは H,C,N,Oを含む置換基を表す） 


