
P02311シミュレーション解析推進室20210827

1. Ir錯体における発光波長の変化

有機EL用発光材料であるIr錯体について量子化学計算を実施し、構造異性体間での発光波長の
違いを精度良く予測する事に成功した。これにより、実測と計算の発光波長の照合に基づく配位
子構造の特定や、劣化等による変性物の発光波長が予測できる。

量子化学計算を用いた
有機EL材料Ir錯体の発光波長予測

化合物A1 化合物A2 化合物B1 化合物B2

計算値 (nm) 488 590 532 562

実験値 (nm) a487 a579 b539 b555

実験値との
相対誤差 (%) 0.2 1.9 −1.3 1.3

aD. Wang et al., Org. Electron. 14, 2233 (2013). bH. Oh et al., Organometallics 32, 6427 (2013).

専門性の高い巧みな計算条件の設定に依り、機器分析では困難な

「配位子構造の特定」や「劣化変性物の発光波長の予測」が可能です。

2種類の構造異性体について、発光波長を計算し、実験値と比較。
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実験の傾向を再現し、異性体間の発光波長の違いを予測するのに十分な精度を有する。

CHO基の置換サイトが異なる異性体 キノリン環の配置が異なる異性体

3. Ir錯体の構造異性体における発光波長の計算
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Ir錯体における配位子構造の僅かな違いにより発光
波長が変化する事が報告されており[a, b]、配位子構
造の制御は有機ELデバイス設計上重要となっている。

2. 量子化学計算による発光波長の算出

機器分析のみからは、詳細な配位子構造の特定は困難。
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量子化学計算を用いる事で、類似した配位子構造を
持つIr錯体間の発光波長の違いを、精度良く予測す
る事が可能である。
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E リン光発光を考慮し、T1状態
とS0状態のエネルギー差から
近似的に発光波長を評価
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発光波長の計算値と実験値

ΔZPE: ゼロ点エネルギー補正

重元素(Ir)を含んだ化合物

基底状態(S0)と三重項励起状態(T1)

専門性の高い
条件設定が必要


