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2. 適用事例: p-i-n型OLEDの劣化解析

1. 質量分析と理論解析を組み合わせたOLEDの新規劣化解析のコンセプト

p-i-n型OLEDに対して、質量分析による劣化解析を実施し、更に量子化学計算に基づく理論解析を適
用する事で、劣化物の分子構造とその生成過程を明らかにした。本解析技術を用いる事で、劣化初期
過程の詳細な解析が可能となり、高耐久なOLEDの研究・開発に役立つ情報を提供できる。
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 質量分析 【劣化層と劣化物の推定】
GCIB-TOF-SIMS デプスプロファイル
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 理論解析 【劣化物⽣成過程に関する仮説の検証】

劣化物の⽣成過程(仮説)
1. mCBPからのCzフラグメントの解離
2. 解離したCzフラグメントのmCBPへの付加

1. mCBPからのCzフラグメントの解離
mCBPのCzフラグメントの結合解離における断熱ポテンシャル曲線

T1に遷移状態が存在

mCBPが励起⼦形成後に
1.4 eVの活性化障壁を越
えて、Czフラグメントが解離。

垂直イオン化エネルギーと電⼦親
和⼒から⾒積もられたmCBPの
励起⼦形成エネルギー: 6.3 eV

結合解離
1.4 eV

2. 解離したCzフラグメントのmCBPへの付加
mCBPにおける正孔と有効モード
との間の振電相互作⽤密度

解離したCzフラグメントから攻撃を
受けやすいサイト

質量分析によって推定された
劣化物の⽣成を⽰唆
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劣化物の推定分⼦構造

 推定される劣化物の⽣成機構 質量分析から推定された
劣化物の分⼦構造2. mCBPのT1での結合解離

3. mCBP中Cz基3, 4, 5, 6位への
解離したCzフラグメントの付加1. EMLでのmCBP中の

電⼦正孔再結合
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分析結果と⼀致

劣化初期過程及び劣化物の⽣成機構を総合的に解析し、OLEDの研究・開発に役⽴つ情報を提供します

【MS/MSによるCz付加位置の特定】
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Czフラグメント

駆動劣化試験を実施

従来の質量分析に新たに理論解析を適⽤する事で、より詳細なOLEDの劣化解析が可能に!!

⽩: 電⼦密度が増えている領域
⻘: 電⼦密度が減っている領域

S0: 基底状態
T1: 第⼀励起三重項状態

R: ビフェニルのCとCzフラ
グメントのNの原⼦間距離
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