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(57)【特許請求の範囲】
【請求項１】
　下記一般式［１］で示されることを特徴とするフェナンスレン化合物。
【化１】

（式［１］において、Ｒ1乃至Ｒ3は、それぞれ水素原子又は炭素数１乃至４のアルキル基
を表す。Ａｒは、下記式［２ａ］乃至［２ｈ］に示されるアリール基群のいずれかから選
ばれる置換基である。
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【化２】

（式［２ａ］乃至［２ｆ］において、Ｒ4乃至Ｒ21は、それぞれ水素原子又は炭素数１乃
至４のアルキル基を表す。式［２ｅ］及び［２ｆ］において、Ｘ1乃至Ｘ4は、それぞれ水
素原子又は炭素数１乃至４のアルキル基を表す。式［２ａ］乃至［２ｈ］において、＊は
、結合手を表す。））
【請求項２】
　前記Ｒ1乃至Ｒ21がいずれも水素原子であることを特徴とする、請求項１に記載のフェ
ナンスレン化合物。
【請求項３】
　陽極と陰極と、
　前記陽極と前記陰極との間に挟持される有機化合物層と、から構成される有機発光素子
において、
　前記有機化合物層に請求項１又は２に記載のフェナンスレン化合物が含まれることを特
徴とする、有機発光素子。
【請求項４】
　前記フェナンスレン化合物が発光層に含まれることを特徴とする、請求項３に記載の有
機発光素子。
【請求項５】
　前記発光層がホストとゲストとからなり、前記ホストが前記フェナンスレン化合物であ
ることを特徴とする、請求項４に記載の有機発光素子。
【請求項６】
　前記ゲストが燐光発光材料であることを特徴とする、請求項５に記載の有機発光素子。
【請求項７】
　前記燐光発光材料がイリジウム錯体であることを特徴とする、請求項６に記載の有機発
光素子。
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【請求項８】
　請求項３乃至７のいずれか一項に記載の有機発光素子と、前記有機発光素子に接続する
スイッチング素子とを有することを特徴とする、表示装置。
【請求項９】
　画像を表示するための表示部と、画像情報を入力するための入力部と、を有し、
　前記表示部が複数の画素を有し、
　前記複数の画素が、請求項３乃至７のいずれか一項に記載の有機発光素子と、前記有機
発光素子に接続するスイッチング素子と、を有することを特徴とする、画像入力装置。
【請求項１０】
　請求項３乃至７のいずれか一項に記載の有機発光素子を有することを特徴とする、照明
装置。
【請求項１１】
　露光光源を有する電子写真方式の画像形成装置であって、
　前記露光光源が、請求項３乃至７のいずれか一項に記載の有機発光素子を有することを
特徴とする、画像形成装置。
【発明の詳細な説明】
【技術分野】
【０００１】
　本発明は、フェナンスレン化合物及びこれを用いた有機発光素子に関する。
【背景技術】
【０００２】
　有機発光素子は、陽極と陰極と、これら両電極間に配置される有機化合物層とを有する
電子素子である。各電極からそれぞれ注入させる正孔（ホール）及び電子が、有機化合物
層、特に発光層内で再結合することで生成する励起子が基底状態に戻る際に、有機発光素
子は光を放出する。
【０００３】
　有機発光素子の最近の進歩は著しく、その特徴として、低駆動電圧、多様な発光波長、
高速応答性、発光デバイスの薄型化・軽量化が可能であることが挙げられる。
【０００４】
　ところで有機発光素子は、発光に関与する励起子の種類によって蛍光発光素子と燐光発
光素子とに大別される。そのうち燐光発光素子では三重項励起子が発光に関与し、有機発
光素子を構成する有機化合物層、具体的には発光層中に燐光発光材料を有する電子素子で
ある。ここで燐光発光材料は、正孔及び電子の再結合によって三重項状態に励起され、基
底状態に戻る際に燐光を放出する。このため燐光発光素子は、この三重項励起子由来の発
光が得られる有機発光素子である。
【０００５】
　ところで、燐光発光素子の内部量子収率は、理論上蛍光発光素子の内部量子収率の４倍
になるので、近年では燐光発光素子に注目が集まっている。しかし燐光発光素子において
、発光効率についてはさらなる改善の余地がある。
【０００６】
　一方、燐光発光素子で使用される材料について様々な提案がなされている。燐光発光層
のホストとして、例えば、下記に示される化合物Ｈ０１が提案されている（特許文献１参
照）。
【０００７】
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【先行技術文献】
【特許文献】
【０００８】
【特許文献１】特開２００９－２１５３３３号公報
【発明の概要】
【発明が解決しようとする課題】
【０００９】
　しかし上記化合物Ｈ０１は、最低励起三重項状態のエネルギー（Ｔ1エネルギー）が波
長換算値で４８０ｎｍと低いものであり、またＬＵＭＯ準位が－２．８２ｅＶと浅い（電
子親和力が小さい）。ここで発光効率の観点からすれば、ＬＵＭＯ準位をさらに深くする
必要がある。
【００１０】
　本発明は、上記課題を解決するためになされるものであり、その目的は、高発光効率の
有機発光素子を提供することにある。
【課題を解決するための手段】
【００１１】
　下記一般式［１］で示されることを特徴とするフェナンスレン化合物。
【００１２】
【化２】

（式［１］において、Ｒ1乃至Ｒ3は、それぞれ水素原子又は炭素数１乃至４のアルキル基
を表す。Ａｒは、下記式［２ａ］乃至［２ｈ］に示されるアリール基群のいずれかから選
ばれる置換基である。
【００１３】
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【化３】

（式［２ａ］乃至［２ｆ］において、Ｒ4乃至Ｒ21は、それぞれ水素原子又は炭素数１乃
至４のアルキル基を表す。式［２ｅ］及び［２ｆ］において、Ｘ1乃至Ｘ4は、それぞれ水
素原子又は炭素数１乃至４のアルキル基を表す。式［２ａ］乃至［２ｈ］において、＊は
、結合手を表す。））
【発明の効果】
【００１４】
　本発明によれば、高発光効率の有機発光素子を提供することができる。
【図面の簡単な説明】
【００１５】
【図１】本発明の有機発光素子を使用した表示装置の例を示す断面模式図である。
【発明を実施するための形態】
【００１６】
　まず本発明のフェナンスレン化合物について説明する。本発明のフェナンスレン化合物
は、下記一般式［１］で示される化合物である。
【００１７】
【化４】

【００１８】
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　式［１］において、Ｒ1乃至Ｒ3は、それぞれ水素原子又は炭素数１乃至４のアルキル基
を表す。
【００１９】
　Ｒ1乃至Ｒ3で表されるアルキル基として、メチル基、エチル基、ｎ－プロピル基、ｉｓ
ｏ－プロピル基、ｎ－ブチル基、ｉｓｏ－ブチル基、ｓｅｃ－ブチル基、ｔｅｒｔ－ブチ
ル基が挙げられる。
【００２０】
　尚、上記アルキル基はさらに置換基を有してもよい。例えば、フェニル基、ナフチル基
、フェナントリル基、フルオレニル基等の炭化水素芳香環基、チエニル基、ピロリル基、
ピリジル基等の複素芳香環基、ジメチルアミノ基、ジエチルアミノ基、ジベンジルアミノ
基、ジフェニルアミノ基、ジトリルアミノ基、ジアニソリルアミノ基等の置換アミノ基、
メトキシ基、エトキシ基等のアルコキシ基、フェノキシ基、ナフトキシ基等のアリールオ
キシ基、フッ素、塩素、臭素、ヨウ素等のハロゲン原子、水酸基、シアノ基、ニトロ基等
を上記アルキル基にさらに置換してもよい。
【００２１】
　式［１］において、Ａｒは、下記式［２ａ］乃至［２ｈ］に示されるアリール基群のい
ずれかから選ばれる置換基である。
【００２２】
【化５】

【００２３】
　式［２ａ］乃至［２ｆ］において、Ｒ4乃至Ｒ21は、それぞれ水素原子又は炭素数１乃
至４のアルキル基を表す。尚、Ｒ4乃至Ｒ21で表されるアルキル基の具体例は、式［１］
中のＲ1乃至Ｒ3で表されるアルキル基の具体例と同様である。
【００２４】
　式［２ｅ］及び［２ｆ］において、Ｘ1乃至Ｘ4は、それぞれ水素原子又は炭素数１乃至
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４のアルキル基を表す。尚、Ｘ1乃至Ｘ4で表されるアルキル基の具体例は、式［１］中の
Ｒ1乃至Ｒ3で表されるアルキル基の具体例と同様である。
【００２５】
　式［２ａ］乃至［２ｈ］において、＊は、結合手、具体的には、式［１］の化合物に含
まれるフェナンスレン－ビフェニル骨格に結合する位置を表す。
【００２６】
　次に、本発明のフェナンスレン化合物の合成方法について説明する。
【００２７】
　本発明のフェナンスレン化合物は、下記に示されるように、フェナンスレンユニット、
ｍ－ビフェニレン連結基及びアリール基に分けることができる。
【００２８】
【化６】

【００２９】
　この構造上の特性から、本発明のフェナンスレン化合物は、例えば、下記に示される合
成スキームを利用して合成される。尚、下記合成スキームにおいて、Ａｒは、式［２ａ］
乃至［２ｈ］のいずれかで示されるアリール基であり、Ｒ1乃至Ｒ3は、水素原子又は炭素
数１乃至４のアルキル基である。
【００３０】

【化７】

【００３１】
　上記合成スキームは、Ｐｄ触媒によるカップリング反応を利用して、ｍ－ビフェニレン
連結基の基礎となる化合物（３－ブロモ－３’－クロロビフェニル）に、アリール基及び
フェナンスレンユニットの基礎となる化合物を順次反応させる方法である。例えば、以下
の工程（ａ）乃至（ｂ）を経ることで本発明のフェナンスレン化合物が合成される。
工程（ａ）：３－ブロモ－３’－クロロビフェニルと、アリール基（Ａｒ－）の基礎とな
るボロン酸誘導体とのＰｄ触媒によるカップリング反応を行う工程
工程（ｂ）：工程（ａ）で得られた化合物と、フェナンスレンユニットの基礎となるビス
ピナコールボロン酸エステル誘導体とのＰｄ触媒によるカップリング反応を行う工程
　尚、上記合成スキームにおいて、本発明の要旨の範囲内でＡｒ及びＲをそれぞれ適宜選



(8) JP 5653179 B2 2015.1.14

10

20

択することができ、所望のフェナンスレン化合物を合成することができる。
【００３２】
　また本発明のフェナンスレン化合物を有機発光素子の構成材料として使用する場合には
、直前の精製として昇華精製を行うことが好ましい。なぜなら有機化合物を高純度化する
手段の中でも昇華精製は高純度化の効果が大きいからである。ここで昇華精製を行う際に
は、一般に、対象となる有機化合物の分子量が大きいほど高温が必要とされる。このため
高分子量の有機化合物について昇華精製を行うと、高温による熱分解等を起こしやすい。
従って、過大な加熱なく昇華精製を行うことができるようにする観点から、有機発光素子
の構成材料として使用される有機化合物は、その分子量が１０００以下であることが好ま
しい。
【００３３】
　上述したように、本発明のフェナンスレン化合物は、フェナンスレンユニット、ｍ－ビ
フェニレン連結基及びアリール基に分けることができる。
【００３４】
　本発明のフェナンスレン化合物において、フェナンスレンユニットは主骨格であり、ア
リール基は副骨格であり、ｍ－ビフェニレン連結基（３，３’－ビフェニレン基（ｍ－ビ
フェニレン基））で主骨格と副骨格とを連結している。
【００３５】
　ここで主骨格たるフェナンスレンユニットは、本発明のフェナンスレン化合物において
中心的な部分構造であって、化合物全体のＳ1エネルギー、Ｔ1エネルギー、ＨＯＭＯ準位
、ＬＵＭＯ準位等の物性値を決定付ける部分構造となる。これに対して副骨格たるアリー
ル基は、本発明のフェナンスレン化合物において補助修飾的な部分構造であって、上記の
化合物全体の物性値の微調整に用いられる部分構造となる。
【００３６】
　まず主骨格たるフェナンスレンユニットの特徴を説明する。下記表１は、主な芳香族化
合物のＴ1エネルギー、Ｓ1エネルギー及びＬＵＭＯ準位を表す表である。尚、表１におい
て、Ｔ1エネルギー及びＳ1エネルギーは波長に換算した値であり、ＬＵＭＯ準位は計算値
である。
【００３７】
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【表１】

【００３８】
　表１よりフェナンスレンは、他の化合物と比較すると、Ｔ1エネルギーが高い一方でＳ1

エネルギーが低く、同等のＴ1エネルギーを有する芳香族化合物の中でＬＵＭＯ準位が最
も深いという特徴を有している。
【００３９】
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　本発明者は、上述したフェナンスレンの特徴、及び後述する理由から、フェナンスレン
ユニットを主骨格とする化合物が、燐光発光する有機発光素子における発光層のホストと
して適していると考えた。
【００４０】
　一般に、燐光発光素子では、ホストのＴ1からの非放射失活による発光効率の低下を防
ぐために、ホストのＴ1エネルギーをゲスト（燐光発光材料）のＴ1エネルギーよりも高く
する必要がある。
【００４１】
　例えば、発光色が緑色である燐光発光素子（緑色燐光発光素子）においては、発光材料
のＴ1エネルギーよりも十分に高くなるように、ホストのＴ1エネルギーを波長換算で４９
０ｎｍ以下にする必要がある。ここでフェナンスレン環単独のＴ1エネルギーを考慮する
と、フェナンスレンユニットを主骨格とする化合物のＴ1エネルギーは、低くても波長換
算で４８０ｎｍ以下である。これは上述したホストの条件を満たしている。従って、フェ
ナンスレンユニットを主骨格とする化合物を発光層のホストとして使用すると、素子の発
光効率が向上する。
【００４２】
　一方、燐光発光素子では、発光層のホストのＳ1エネルギーをなるべく低くする方がよ
い。ホストのＳ1エネルギーが低くすることで、ホスト自体のＨＯＭＯ準位とＬＵＭＯ準
位との準位差（以下、エネルギーギャップという）を小さくすることができる。またホス
トのＳ1エネルギーが低いことは、ホスト自体のＨＯＭＯ準位が極端に浅い場合を除き、
通常ではホストのＬＵＭＯ準位が深いことを意味する。
【００４３】
　燐光発光素子において、ＬＵＭＯ準位が深い化合物を発光層のホストとして使用すると
、発光層の陰極側に隣接する電子輸送層又はホールブロッキング層からの電子注入障壁が
小さくなるので、発光層へ電子を注入する性能が向上する。このとき発光層内のキャリア
再結合領域、即ち、発光領域は発光層の内部へと拡大し、その分布は発光層の中央部が中
心になるようになる。これにより発光層と電子輸送層又はホールブロッキング層との界面
において発生し得る局所的な発光が抑制されるため、励起子漏れ等による発光効率の低下
を防ぐことができる。
【００４４】
　一般に、燐光発光素子において、発光層のホストとなる化合物について高いＴ1エネル
ギーの確保を優先すると、その化合物のＳ1エネルギーは非常に高く（エネルギーギャッ
プが非常に大きく）なるために、ＬＵＭＯ準位がかなり浅くなる場合が多い。これに対し
て、フェナンスレンユニットを主骨格とする化合物では、高いＴ1エネルギーと低いＳ1エ
ネルギー（深いＬＵＭＯ準位）とを両立させることができる。従って、フェナンスレンユ
ニットを主骨格とする本発明に係る化合物を発光層のホストとして使用することによって
素子の発光効率が高くなる。
【００４５】
　ただし上述したように、化合物のＳ1エネルギーが低くてもＨＯＭＯ準位が極端に浅い
場合にはＬＵＭＯ準位はそれほど深くならない。しかし表１によると、フェナンスレンの
ＬＵＭＯ準位は同等のＴ1エネルギーを有する芳香族化合物の中でも最も深いことが示さ
れている。従って、フェナンスレンユニットを主骨格とする本発明のフェナンスレン化合
物は、ＬＵＭＯ準位が深くなる傾向があるため、発光層のホストとして導入すると、素子
の発光効率を向上させることができる。
【００４６】
　次に、副骨格たるアリール基（－Ａｒ）について説明する。
【００４７】
　本発明のフェナンスレン化合物の主骨格たるフェナンスレンユニットは、上述したよう
に、Ｔ1エネルギーが高い一方でＳ1エネルギーが低く、同等のＴ1エネルギーを有する芳
香族化合物の中でＬＵＭＯ準位が最も深いという特徴を有している。しかしフェナンスレ
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ンそのものを無置換のままで有機発光素子の構成材料として使用するのは非現実的である
。フェナンスレンそのものの結晶性が高くて安定なアモルファス膜が得られないからであ
る。そこで主骨格たるフェナンスレンユニットに何らかの副骨格を導入する必要がある。
ここで副骨格となるユニット又は置換基の条件として、主骨格たるフェナンスレンユニッ
トよりもＳ1エネルギー及びＴ1エネルギーが高いユニット又は置換基であることを要する
。ここで表１を考慮すると、主骨格たるフェナンスレンユニットに導入するに相応しい副
骨格としては、ベンゼン、ジベンゾチオフェン、ジベンゾフラン、フルオレン、ビフェニ
ル、ｍ－ターフェニル及びフェナンスレンの７種である。尚、主骨格たるフェナンスレン
ユニットとは別のフェナンスレン環を副骨格として導入してもよい。この場合、導入した
フェナンスレン環も主骨格として機能する。
【００４８】
　ただし上述した７種の副骨格のうちの一部は、その置換位置によっては化合物全体のＴ

1エネルギーを大きく低下させたり、Ｓ1エネルギーを大きく増加させたりすることがある
。ここで主骨格への導入形式（結合手の位置）まで考慮すると、副骨格たるＡｒは、下記
式［２ａ］乃至［２ｈ］で示される８種類のアリール基である。
【００４９】
【化８】

【００５０】
　次に、ｍ－ビフェニレン連結基について説明する。
【００５１】
　上述した８種類の副骨格のうち、縮合多環基であるジベンゾチオフェニル基、ジベンゾ
フラニル基、フルオレニル基及びフェナントリル基の４種の置換基は、主骨格たるフェナ
ンスレンユニットと直接結合させることは好ましくない。なぜならこの結合の形成により
、化合物全体のπ共役長が過度に拡大してＴ1エネルギーが著しく低下し、化合物として
フェナンスレン骨格由来の高いＴ1エネルギーを維持できないからである。
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　このＴ1エネルギーの低下を防ぐために、本発明のフェナンスレン化合物は、主骨格と
副骨格との間に連結基となるユニットが設けられている。ここで連結基とは、具体的には
、下記に示されるｍ－ビフェニレン基である。尚、下記構造式において、＊は、結合手を
表す。
【００５３】
【化９】

【００５４】
　ｍ－ビフェニレン基は、ビフェニレン基のうち上記のように結合手の位置（結合位置）
が指定された連結基である。ｍ－ビフェニレン基として結合手の位置（結合位置）を指定
するのは、この位置でビフェニレン基を連結することによって、化合物全体のπ共役をｍ
－ビフェニレン基中の中央の結合（ｍ－ビフェニレン基を構成するベンゼン環同士をつな
ぐ結合）で切断するためである。その結果、化合物全体におけるＴ1エネルギーは、「副
骨格－ベンゼン」部分よりもＴ1エネルギーが小さい「フェナンスレン－ベンゼン」部分
で決まり、主骨格たるフェナンスレンユニットのＴ1エネルギーから大きくは低下しない
。
【００５５】
　同様の効果がある連結基として１，３－フェニレン基（ｍ－フェニレン基）も考えられ
るが、表１より、ｍ－ビフェニレン基の方がＬＵＭＯ準位がより深いことが分かっている
。また上述したように、本発明のフェナンスレン化合物においては、ＬＵＭＯ準位を深く
するのが望ましいので、ｍ－ビフェニレン基の方が望ましい。
【００５６】
　次に、主骨格（フェナンスレン骨格）と連結基（ｍ－ビフェニレン基）との結合位置に
ついて説明する。本発明のフェナンスレン化合物は、フェナンスレン骨格の２位の炭素原
子にｍ－ビフェニレン基が置換されているが、この理由を以下に説明する。
【００５７】
　以下にフェナンスレンの置換位置番号を示す。
【００５８】

【化１０】

【００５９】
　フェナンスレン骨格にフェニル基が置換された化合物は、フェニル基の置換位置によっ
て化合物自体の物性（Ｔ1エネルギー等）が異なる。下記表２に、フェナンスレン骨格の
所定の位置にフェニル基が置換された化合物のＳ1エネルギー、Ｔ1エネルギー、Ｓ1エネ
ルギーとＴ1とのエネルギー差（ΔＳ－Ｔ）及びフェナンスレン環とベンゼン環との二面
角を示す。尚、表２は、分子軌道計算による構造最適化を行ったときの計算結果である。
【００６０】
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【表２】

【００６１】
　まずフェナンスレン骨格にフェニル基が一個置換されたフェニルフェナンスレンで比較
すると、２－フェニルフェナンスレン（２位置換体）が、Ｓ1エネルギーが最小でありＴ1

エネルギーが最大であるため他の置換体よりもΔＳ－Ｔが小さいことがわかる。このよう
に２位置換体のＳ1エネルギーが小さいのは、フェナンスレン環とベンゼン環との二面角
が最も小さいことで、π共役が適度に広がるからである。従って、本発明のフェナンスレ
ン化合物においては、主骨格たるフェナンスレンユニットの２位の炭素がｍ－ビフェニレ
ン基と結合することで、上述したフェナンスレンユニットの特徴を化合物全体の物性に最
も強く反映させることができる。
【００６２】
　ただし、この２－フェニルフェナンスレンにさらにフェニル基が置換された化合物、例
えば、２，７－ジフェニルフェナンスレンでは、２－フェニルフェナンスレンと比べてＴ

1エネルギーが大きく減少している。
【００６３】
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　以上を考慮すると、主骨格たるフェナンスレンユニットの特長を生かしつつこのフェナ
ンスレンユニットにｍ－ビフェニレン基を結合させる際には、フェナンスレン骨格の２位
の位置にｍ－ビフェニレン基を一個だけ結合させなければならないといえる。
【００６４】
　尚、本発明のフェナンスレン化合物は、化合物を構成するフェナンスレンユニットやア
リール基にアルキル基を導入してもよい。具体的には、式［１］及び［２ａ］乃至［２ｆ
で示されるＲ1乃至Ｒ21の位置のいずれかにアルキル基を導入してもよい。アルキル基が
有する排除体積効果によりのアモルファス膜状態における化合物間の距離（分子間距離）
が大きくできるので、キャリア移動度を低く調節することが可能である。またアルキル基
を導入することによって化合物自体の有機溶媒に対する溶解性を向上させることができる
。
【００６５】
　ところで、式［１］及び［２ａ］乃至［２ｆ］で示されるＲ1乃至Ｒ21の位置は、その
位置にアルキル基を導入しても化合物自体のＳ1エネルギー及びＴ1エネルギーにほとんど
影響を与えない位置である。即ち、式［１］及び［２ａ］乃至［２ｆ］で示されるＲ1乃
至Ｒ21の位置にアルキル基を導入したとしても、導入されたアルキル基が本発明のフェナ
ンスレン化合物の立体配座にはほとんど影響を与えない。ここで言う立体配座とは、化合
物中のアリール－アリール結合軸回りの結合の捻れ、即ち、アリール－アリール結合で結
合している２つの芳香環間の二面角の大きさのことである。そしてこの立体配座が変化し
て二面角が大きくなると、化合物のＳ1エネルギーも大きくなってしまう。しかし本発明
では、導入され得るアルキル基で本発明のフェナンスレン化合物の立体配座は捻れること
がなく、各アリール－アリール結合での二面角が大きくならないので、化合物自体のＳ1

エネルギーは大きくなることはない。
【００６６】
　またＲ1乃至Ｒ21の位置にアルキル基を導入したとしても芳香環の平面構造が歪まずに
化学安定性が低下しない。例えば、フェナンスレン骨格の５位にアルキル基を導入すると
、このアルキル基と４位の炭素原子に結合する水素原子との立体反発が大きくなりフェナ
ンスレン環自体が歪んでしまう。そこで本発明のフェナンスレン化合物のようにアルキル
基を導入する位置をフェナンスレン骨格の６位、７位及び８位（ｍ－ビフェニレン基との
結合位置を２位としたときの位置）にすれば、上述した立体反発が生じないので化学安定
性は低下しない。
【００６７】
　以上より、本発明のフェナンスレン化合物は、その特異的な分子構造により、Ｔ1エネ
ルギーが高く、かつＬＵＭＯ準位が深い化合物である。
【００６８】
　以下に、本発明のフェナンスレン化合物の具体例を示す。ただし、本発明はこれに限定
されるものではない。
【００６９】
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【化１１】

【００７０】
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【化１２】

【００７１】
　上記例示化合物のうち、Ａ群に属する化合物は、式［１］及び式［２ａ］乃至式［２ｆ
］で示されるＲ1乃至Ｒ21で表される置換基が全て水素原子である化合物である。
【００７２】
　これらＡ群の化合物は、フルオレン骨格の９位に置換し得るアルキル基を除き、分子中
に電子供与基として作用するアルキル置換基がない。従って、Ａ群の化合物は、本発明の
フェナンスレン化合物の中でもＬＵＭＯ準位がより深い化合物である。このためＡ群の化
合物を発光層のホストとして用いると、発光層への電子注入の効率がより向上するので素
子の発光効率をより高くすることができる。
【００７３】
　上記例示化合物のうち、Ｂ群に属する化合物は、式［１］及び式［２ａ］乃至式［２ｆ
］で示されるＲ1乃至Ｒ21で表される置換基のいずれかに炭素数１乃至４のアルキル基が
置換されている化合物である。置換するアルキル基の数及び種類によっては化合物自体の
溶解性が向上するので、Ｂ群に属する化合物は、材料のハンドリングを向上させたり、塗
布プロセスにより有機発光素子を作製したりする場合に効果的である。また、アルキル基
の排除体積効果により化合物自体のアモルファス膜状態における分子間距離が大きくなる
。このため、Ｂ群に属する化合物は、キャリア移動度がより低い材料である。Ａ群の化合
物と同様に、Ｂ群の化合物は発光層のホストとして使用されるが、発光層内でのキャリア
移動度を低くしたい場合に特に有用である。
【００７４】
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　次に、本発明の有機発光素子を説明する。本発明の有機発光素子は、互いに対向しあう
一対の電極である陽極と陰極と、陽極と陰極との間に挟持される有機化合物層と、から構
成される。本発明の有機発光素子においては、有機化合物層には、発光層又は発光機能を
担う層が含まれている。またこの有機化合物層に本発明のフェナンスレン化合物が含まれ
る。以下に本発明の有機発光素子の構成例を以下に示す。
（ｉ）（基板／）陽極／発光層／陰極
（ｉｉ）（基板／）陽極／ホール輸送層／電子輸送層／陰極
（ｉｉｉ）（基板／）陽極／ホール輸送層／発光層／電子輸送層／陰極
（ｉｖ）（基板／）陽極／ホール注入層／ホール輸送層／発光層／電子輸送層／陰極
（ｖ）（基板／）陽極／ホール輸送層／発光層／ホール・エキシトンブロッキング層／電
子輸送層／陰極
【００７５】
　ただし本発明の有機発光素子は、上記（ｉ）乃至（ｖ）の態様に限定されるものではな
い。例えば、電極と有機化合物層と界面に絶縁性層、接着層あるいは干渉層を設けてもよ
い。また電子輸送層もしくはホール輸送層がイオン化ポテンシャルの異なる二層から構成
されていてもよい。このように、本発明の有機発光素子は、多様な層構成をとることがで
きる。
【００７６】
　また本発明の有機発光素子は、基板の反対側の電極から光を取り出すいわゆるトップエ
ミッション方式であってもよいし、基板側から光を取り出すいわゆるボトムエミッション
方式であってもよい。また基板を透明基板とし、陽極及び陰極を透明電極にすることで両
面から光を取り出す構成にしてもよい。
【００７７】
　本発明のフェナンスレン化合物は、有機発光素子を構成する有機化合物層、具体的には
、ホール注入層、ホール輸送層、発光層、ホール・エキシトンブロッキング層、電子輸送
層又は電子注入層に含まれる。好ましくは、発光層に含まれる。
【００７８】
　本発明の有機発光素子において、発光層は、発光材料のみで構成されていてもよいし、
ホストとゲストとで構成されていてもよい。好ましくは、発光層はホストとゲストとで構
成されている。
【００７９】
　発光層がホストとゲストとで構成されている場合、ホストは、発光層を構成する化合物
のうち主成分となる化合物であって、発光層を構成する全化合物の中で重量比が最大の化
合物である。またホストは、発光層内でゲストの周囲を取り囲むマトリックスとしての機
能を有するものであり、さらにキャリアの輸送やゲストへの励起エネルギーの供与という
機能をも併せ持つ化合物である。
【００８０】
　一方、ゲストとは、主成分（ホスト）に対して副成分に相当する化合物であって、主と
して発光機能を有する化合物である。発光層内に含まれるゲストの濃度は、発光層の構成
材料の全体量を基準として、０．０１重量％以上５０重量％以下である。好ましくは０．
１重量％以上２０重量％以下である。またゲストは、発光層全体に対して均一に含まれて
もよいし、濃度勾配を有して含まれてもよい。また特定の領域に局所的にゲストを含ませ
て、発光層内においてゲストが存在しない領域を設けてもよい。
【００８１】
　ここで発光層がホストとゲストとで構成されている場合、本発明のフェナンスレン化合
物は、発光層のホストとして使用することが好ましい。一方、このホストに対するゲスト
として燐光発光材料を使用することが好ましい。このとき燐光発光材料の発光色は、特に
限定されないが、その最大発光ピーク波長が５００ｎｍ以上５３０ｎｍ以下の範囲にある
緑色であることが好ましい。
【００８２】
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　本発明に係るフェナンスレン化合物を発光層のホストとして使用する場合、対応するゲ
ストである燐光発光材料として、例えば、イリジウム錯体、白金錯体、レニウム錯体、銅
錯体、ユーロピウム錯体、ルテニウム錯体等の金属錯体が挙げられる。中でも燐光発光性
の強いイリジウム錯体が好ましい。また、励起子やキャリアの伝達を補助することを目的
として、発光層内に複数の燐光発光材料を含ませてもよい。
【００８３】
　以下に、燐光発光材料として使用されるイリジウム錯体の具体例を示すが、本発明はこ
れらに限定されるものではない。
【００８４】
【化１３】

【００８５】
　ここで、本発明のフェナンスレン化合物以外にも、必要に応じて従来公知の低分子系及
び高分子系の化合物を使用することができる。具体的には、ホール注入・輸送性化合物、
ホスト材料、発光性化合物、電子注入・輸送性化合物等を一緒に使用することができる。
以下にこれらの化合物例を挙げる。
【００８６】
　ホール注入・輸送性材料としては、陽極からのホールの注入が容易で、注入されたホー
ルを発光層へと輸送することができるように、ホール移動度が高い材料が好ましい。ホー
ル注入輸送性能を有する低分子及び高分子系材料としては、トリアリールアミン誘導体、
フェニレンジアミン誘導体、スチルベン誘導体、フタロシアニン誘導体、ポルフィリン誘
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導体、ポリ（ビニルカルバゾール）、ポリ（チオフェン）、その他導電性高分子が挙げら
れる。
【００８７】
　主に発光機能に関わる発光材料としては、前述の燐光発光ゲスト材料、もしくはその誘
導体以外に、縮環化合物（例えばフルオレン誘導体、ナフタレン誘導体、ピレン誘導体、
ペリレン誘導体、テトラセン誘導体、アントラセン誘導体、ルブレン等）、キナクリドン
誘導体、クマリン誘導体、スチルベン誘導体、トリス（８－キノリノラート）アルミニウ
ム等の有機アルミニウム錯体、有機ベリリウム錯体、及びポリ（フェニレンビニレン）誘
導体、ポリ（フルオレン）誘導体、ポリ（フェニレン）誘導体等の高分子誘導体が挙げら
れる。
【００８８】
　電子注入・輸送性材料としては、陰極からの電子の注入が容易で注入された電子を発光
層へ輸送することができるものから任意に選ぶことができ、ホール注入輸送性材料のホー
ル移動度とのバランス等を考慮して選択される。電子注入輸送性能を有する材料としては
、オキサジアゾール誘導体、オキサゾール誘導体、ピラジン誘導体、トリアゾール誘導体
、トリアジン誘導体、キノリン誘導体、キノキサリン誘導体、フェナントロリン誘導体、
有機アルミニウム錯体等が挙げられる。
【００８９】
　陽極を構成する材料としては仕事関数がなるべく大きなものがよい。例えば、金、白金
、銀、銅、ニッケル、パラジウム、コバルト、セレン、バナジウム、タングステン等の金
属単体あるいはこれら金属単体を複数種組み合わせた合金、酸化錫、酸化亜鉛、酸化イン
ジウム、酸化錫インジウム（ＩＴＯ）、酸化亜鉛インジウム等の金属酸化物が使用できる
。またポリアニリン、ポリピロール、ポリチオフェン等の導電性ポリマーも使用できる。
これらの電極物質は一種類を単独で使用してもよいし、二種類以上を併用して使用しても
よい。また、陽極は一層で構成されていてもよく、複数の層で構成されていてもよい。
【００９０】
　一方、陰極を構成する材料としては仕事関数の小さなものがよい。例えば、リチウム等
のアルカリ金属、カルシウム等のアルカリ土類金属、アルミニウム、チタニウム、マンガ
ン、銀、鉛、クロム等の金属単体が挙げられる。あるいはこれら金属単体を複数種組み合
わせた合金も使用することができる。例えば、マグネシウム－銀、アルミニウム－リチウ
ム、アルミニウム－マグネシウム等の合金が使用できる。また酸化錫インジウム（ＩＴＯ
）等の金属酸化物の利用も可能である。これらの電極物質は一種類を単独で使用してもよ
いし、二種類以上を併用して使用してもよい。また陰極は一層構成でもよく、多層構成で
もよい。
【００９１】
　本発明に係る有機発光素子において、本発明に係る有機化合物を含有する層及びその他
の有機化合物からなる層は、以下に示す方法により形成される。一般には真空蒸着法、イ
オン化蒸着法、スパッタリング、プラズマあるいは、適当な溶媒に溶解させて公知の塗布
法（例えば、スピンコーティング、ディッピング、キャスト法、ＬＢ法、インクジェット
法等）により薄膜を形成する。ここで真空蒸着法や溶液塗布法等によって層を形成すると
、結晶化等が起こりにくく経時安定性に優れる。また塗布法で成膜する場合は、適当なバ
インダー樹脂と組み合わせて膜を形成することもできる。
【００９２】
　上記バインダー樹脂としては、ポリビニルカルバゾール樹脂、ポリカーボネート樹脂、
ポリエステル樹脂、ＡＢＳ樹脂、アクリル樹脂、ポリイミド樹脂、フェノール樹脂、エポ
キシ樹脂、シリコン樹脂、尿素樹脂等が挙げられるが、これらに限定されるものではない
。また、これらバインダー樹脂は、ホモポリマー又は共重合体として一種単独で使用して
もよいし、二種以上を混合して使用してもよい。さらに必要に応じて、公知の可塑剤、酸
化防止剤、紫外線吸収剤等の添加剤を併用してもよい。
【００９３】
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　以下本実施形態に係る有機発光素子を有する装置について説明する。
【００９４】
　本実施形態に係る有機発光素子は、表示装置や照明装置に用いることができる。他にも
電子写真方式の画像形成装置の露光光源や液晶表示装置のバックライトなどがある。
【００９５】
　表示装置は本実施形態に係る有機発光素子を表示部に有する。この表示部とは複数の画
素を有しており、この画素は本実施形態に係る有機発光素子とスイッチング素子の一例で
あるＴＦＴ素子とを有し、この有機発光素子の陽極または陰極とＴＦＴ素子のドレイン電
極またはソース電極とが接続されている。表示装置はＰＣ等の画像表示装置として用いる
ことができる。表示装置は画像情報を入力する入力部をさらに有する画像入力装置でもよ
い。
【００９６】
　画像入力装置は、エリアＣＣＤ、リニアＣＣＤ、メモリーカード等からの画像情報を入
力する入力部と、入力された情報を表示する表示部とを有する。これに撮像光学系をさら
に有すればデジタルカメラ等の撮像装置となる。また、撮像装置やインクジェットプリン
タが有する表示部として、外部から入力された画像情報に基づいて画像を表示する画像出
力機能と操作パネルとして画像への加工情報を入力する入力機能との両方を有していても
よい。また表示装置はマルチファンクションプリンタの表示部に用いられてもよい。
【００９７】
　図１は、本発明の有機発光素子を使用した表示装置の例を示す断面模式図である。図１
の表示装置１は、有機発光素子とＴＦＴ素子との組み合わせが２組図示されている。尚、
図示されてはいないが、発光輝度を制御するトランジスタをさらに有してもよい。図１の
表示装置１は、情報に応じてスイッチング素子を駆動することで、有機発光素子を点灯あ
るいは消灯することによって表示を行い、情報を伝える。構造の詳細を以下に説明する。
【００９８】
　図１の表示装置１は、ガラス等の基板１１とその上部にＴＦＴ素子又は有機化合物層を
保護するための防湿膜１２が設けられている。また符号１３は金属のゲート電極１３であ
る。符号１４はゲート絶縁膜であり、符号１５は半導体層である。
【００９９】
　ＴＦＴ素子１８は半導体層１５とドレイン電極１６とソース電極１７とを有している。
ＴＦＴ素子１８の上部には絶縁膜１９が設けられている。コンタクトホール２０を介して
有機発光素子の陽極２１とソース電極１７とが接続されている。表示装置はこの構成に限
られず、陽極または陰極のうちいずれか一方とＴＦＴ素子のソース電極またはドレイン電
極のいずれか一方とが接続されていればよい。
【０１００】
　また図１の表示装置１において、有機化合物層２２は、単一の層として表記されている
。ただし、本発明において、有機化合物層２２は単一の層に限定されるものではなく、複
数の層からなる積層体であってもよい。また陰極２３の上には有機発光素子の劣化を抑制
するための第一の保護層２４や第二の保護層２５が設けられている。
【実施例】
【０１０１】
　［実施例１］例示化合物Ａ０４の合成
【０１０２】
（１）２－クロロフェナンスレンの合成
【０１０３】
【化１４】
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【０１０４】
　滴下漏斗を備えた５００ｍＬ三口フラスコに、以下に示す試薬、溶媒を投入した。
４－クロロ－２，２’－ジホルミルビフェニル：５．３３ｇ（２１．８ｍｍｏｌ）
酢酸：２５０ｍL
【０１０５】
　次に、窒素下において、この反応溶液を撹拌しながら加熱還流させ、そこへ、滴下漏斗
から、酢酸３０ｍＬとヒドラジン１水和物１．４２ｇ（２８．４ｍｍｏｌ）とを混合させ
た溶液を４５分間かけてゆっくり滴下した。滴下終了後、さらに４時間反応溶液の加熱還
流を続けた。反応終了後、反応溶液に水１００ｍＬを加えて撹拌し、析出した生成物をろ
別した。次に、この生成物をメタノール／アセトン混合溶媒で加熱分散洗浄して精製する
ことにより、２－クロロフェナンスレンを３．２４ｇ得た（収率７０％）。
【０１０６】
（２）例示化合物Ａ０４の合成
【０１０７】

【化１５】

【０１０８】
　２００ｍＬのナスフラスコに、以下に示す試薬、溶媒を投入した。
ｍＢＰ－Ｂｐｉｎ2（ボロン酸エステル）：１．５０ｇ（３．６９ｍｍｏｌ）
２－クロロフェナンスレン：１．６５ｇ（７．７６ｍｍｏｌ）
酢酸パラジウム：８３ｍｇ（０．３７ｍｍｏｌ）
ＸＰｈｏｓ（２－ジシクロヘキシルホスフィノ－２’，４’，６’－トリイソプロピルビ
フェニル）：５２８ｍｇ（１．１１ｍｍｏｌ）
リン酸カリウム：２．３５ｇ（１１．１ｍｍｏｌ）
トルエン：８０ｍＬ
水：２ｍＬ
【０１０９】
　次に、窒素下において、この反応溶液を、１００℃にて１０時間撹拌した。反応終了後
、反応溶液に水を加えて撹拌して析出した結晶をろ別した。次に、この結晶を水、エタノ
ール、アセトンで順次洗浄することで粗生成物を得た。次に、この粗生成物をトルエンに
加熱溶解した後、熱時ろ過し、クロロベンゼン溶媒を用いた再結晶を２回行った。次に、
得られた結晶を１５０℃で真空乾燥した後、１×１０-4Ｐａ、３５０℃の条件下で昇華精
製を行うことにより、高純度の例示化合物Ａ０４を７７７ｍｇ得た（収率４２％）。
【０１１０】
　得られた化合物の同定を行った結果を以下に示す。
【０１１１】
　［ＭＡＬＤＩ－ＴＯＦ－ＭＳ（マトリックス支援イオン化－飛行時間型質量分析）］
　　実測値：ｍ／ｚ＝５０６．３４、計算値：Ｃ40Ｈ26＝５０６．２０
　［1Ｈ－ＮＭＲ（４００ＭＨｚ、ＣＤＣｌ3）］
　　δ　８．７９（ｄ，２Ｈ），８．７３（ｄ，２Ｈ），８．１９（ｄ，２Ｈ），８．０
８（ｓ，２Ｈ），８．０１（ｄｄ，２Ｈ），７．９２（ｄ，２Ｈ），７．９０－７．６０
（ｍ，１４Ｈ）．
【０１１２】
　また以下の方法により、例示化合物Ａ０４の物性を測定・評価した。
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【０１１３】
　（１）三重項励起エネルギー（Ｔ1エネルギー）
　例示化合物Ａ０４のトルエン希薄溶液を調製した後、この希薄溶液について、アルゴン
雰囲気下、７７Ｋ、励起波長３５０ｎｍの条件下で燐光スペクトルの測定を行った。得ら
れた燐光スペクトルの第一発光ピークのピーク波長からＴ1エネルギーを求めた。その結
果、Ｔ1エネルギーは波長換算値で４６６ｎｍであった。
【０１１４】
　（２）エネルギーギャップ
　ガラス基板上に、加熱蒸着により、例示化合物Ａ０４を成膜して測定用の薄膜を形成し
た。このとき測定用の薄膜の膜厚を２０ｎｍとした。次に、紫外可視分光光度計（日本分
光株式会社製Ｖ－５６０）を用いて、上記測定用の薄膜について吸光スペクトルを測定し
た。得られた吸光スペクトルの吸収端よりエネルギーギャップを求めた。その結果、吸光
スペクトルの吸収端は３４７ｎｍであり、例示化合物Ａ０４のエネルギーギャップは３．
５７ｅＶであった。
【０１１５】
　（３）イオン化ポテンシャル
　上記のエネルギーギャップの測定に用いた測定用の薄膜を用いて、光電子分光装置ＡＣ
－３（理研計器株式会社製）によりイオン化ポテンシャルを測定した。測定の結果、例示
化合物Ａ０４のイオン化ポテンシャルは６．４３ｅＶであった。
【０１１６】
　（４）ＬＵＭＯ準位
　ＬＵＭＯ準位は、イオン化ポテンシャル値とエネルギーギャップ値の差から見積ること
ができる。ここで例示化合物Ａ０４では、ＬＵＭＯ準位は－２．８６ｅＶであった。
【０１１７】
　［実施例２］例示化合物Ａ０９の合成
【０１１８】
　（１）中間体ＰＴ－Ｂｐｉｎの合成
【０１１９】

【化１６】

【０１２０】
　３００ｍＬのナスフラスコに、以下に示す試薬、溶媒を投入した。
２－クロロフェナンスレン：３．００ｇ（１４．１ｍｍｏｌ）
ビス（ピナコラト）ジボロン：４．３０ｇ（１６．９ｍｍｏｌ）
ビス（ジベンジリデンアセトン）パラジウム（０）：４０６ｍｇ（０．７１ｍｍｏｌ）
トリシクロヘキシルホスフィン：５９３ｍｇ（２．１２ｍｍｏｌ）
酢酸カリウム：２．７７ｇ（２８．２ｍｍｏｌ）
１，４－ジオキサン：１００ｍＬ
【０１２１】
　次に、窒素下において、この反応溶液を、９５℃にて７時間撹拌した。反応終了後、反
応溶液を水で洗浄し、硫酸ナトリウム上で乾燥させた後、この溶液を減圧濃縮することで
粗生成物を得た。次に、この粗生成物をシリカゲルカラムクロマトグラフィー（展開溶媒
：ヘプタン／トルエン＝１／１）で精製することにより、中間体ＰＴ－Ｂｐｉｎを３．２
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３ｇ得た（収率７５％）。
【０１２２】
　（２）例示化合物Ａ０９の合成
【０１２３】
【化１７】

【０１２４】
　２００ｍＬのナスフラスコに、以下に示す試薬、溶媒を投入した。
３－ブロモ－３’－クロロビフェニル：３．００ｇ（１１．２ｍｍｏｌ）
４－ジベンゾチオフェンボロン酸：２．６３ｇ（１１．６ｍｍｏｌ）
テトラキス（トリフェニルホスフィン）パラジウム（０）：３５２ｍｇ（０．３１ｍｍｏ
ｌ）
トルエン：６０ｍＬ
エタノール：３０ｍＬ
１０重量％炭酸ナトリウム水溶液：３０ｍＬ
【０１２５】
　次に、窒素下において、この反応溶液を撹拌しながら５時間加熱還流させた。反応終了
後、反応溶液を水で洗浄し、硫酸ナトリウム上で乾燥させた後、この溶液を減圧濃縮する
ことで粗生成物を得た。次に、この粗生成物をシリカゲルカラムクロマトグラフィー（展
開溶媒：ヘプタン）で精製することにより、４－（３’－クロロビフェニル－３－イル）
ジベンゾチオフェンを３．７５ｇ得た（収率９０％）。
【０１２６】
　続いて、５０ｍＬナスフラスコに、以下に示す試薬、溶媒を投入した。
ＰＴ－Ｂｐｉｎ：５８３ｍｇ（１．９２ｍｍｏｌ）
４－（３’－クロロビフェニル－３－イル）ジベンゾチオフェン：６４６ｍｇ（１．７４
ｍｍｏｌ）
酢酸パラジウム：２４ｍｇ（０．１１ｍｍｏｌ）
ＳＰｈｏｓ（２―ジシクロヘキシルホスフィノ―２’，６’－ジメトキシビフェニル）：
１３０ｍｇ（０．３２ｍｍｏｌ）
リン酸カリウム：１．１１ｇ（５．２３ｍｍｏｌ）
トルエン：２５ｍＬ
水：０．６ｍＬ
【０１２７】
　次に、窒素下において、この反応溶液を、１００℃にて９時間半撹拌した。反応終了後
、反応溶液を水で洗浄し、硫酸ナトリウム上で乾燥させた後、この溶液を減圧濃縮するこ
とで粗生成物を得た。次に、この粗生成物をシリカゲルカラムクロマトグラフィー（展開
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再結晶を行った。次に、得られた結晶を１５０℃で真空乾燥させた後、１×１０-4Ｐａ、
３３０℃の条件下で昇華精製を行うことにより、高純度の例示化合物Ａ０９を３６０ｍｇ
得た（収率４０％）。
【０１２８】
　得られた化合物の同定を行った結果を以下に示す。
【０１２９】
　［ＭＡＬＤＩ－ＴＯＦ－ＭＳ］
　　実測値：ｍ／ｚ＝５１２．３０、計算値：Ｃ38Ｈ24Ｓ＝５１２．１６
　［1Ｈ－ＮＭＲ（４００ＭＨｚ、ＣＤＣｌ3）］
　　δ　８．７７（ｄ，１Ｈ），８．７２（ｄ，１Ｈ），８．３０－８．１５（ｍ，３Ｈ
），８．０９（ｄ，２Ｈ），７．９８（ｄｄ，１Ｈ），７．９１（ｄ，１Ｈ），７．８８
－７．５５（ｍ，１３Ｈ），７．４８（ｍ，２Ｈ）．
【０１３０】
　また例示化合物Ａ０９について、実施例１と同様の方法でＴ1エネルギー、エネルギー
ギャップ、イオン化ポテンシャル及びＬＵＭＯ準位の評価を行った。結果は、Ｔ1エネル
ギーが４６６ｎｍ、エネルギーギャップが３．４３ｅＶ（吸収端：３６１ｎｍ）、イオン
化ポテンシャルが６．３６ｅＶ、ＬＵＭＯ準位が－２．９３ｅＶであった。
【０１３１】
　［実施例３］例示化合物Ｂ０８の合成
【０１３２】
　（１）中間体ＭｅＰＴ－Ｂｐｉｎの合成
【０１３３】
【化１８】

【０１３４】
　まず４－クロロ－４’－メチル－２，２’－ジホルミルビフェニルを出発原料として、
実施例１（１）と同様の方法により、２－クロロ－７－メチルフェナンスレンを合成した
。次に、実施例２（１）と同様の方法により、２－クロロ－７－メチルフェナンスレンか
らＭｅＰＴ－Ｂｐｉｎを合成した。
【０１３５】
　（２）例示化合物Ｂ０８の合成
【０１３６】
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【化１９】

【０１３７】
　５０ｍＬのナスフラスコに、以下に示す試薬、溶媒を投入した。
ＭｅＰＴ－Ｂｐｉｎ：４４０ｍｇ（１．３８ｍｍｏｌ）
４－（３’－クロロビフェニル－３－イル）ジベンゾチオフェン：３９４ｍｇ（１．０６
ｍｍｏｌ）
酢酸パラジウム：１４ｍｇ（０．０６２ｍｍｏｌ）
ＳＰｈｏｓ（２―ジシクロヘキシルホスフィノ―２’，６’－ジメトキシビフェニル）：
７８ｍｇ（０．１９ｍｍｏｌ）
リン酸カリウム：６７５ｍｇ（３．１８ｍｍｏｌ）
トルエン：１８ｍＬ
水：０．４ｍＬ
【０１３８】
　次に、窒素下において、この反応溶液を、１００℃にて１０時間撹拌した。反応終了後
、反応溶液を水で洗浄し、硫酸ナトリウム上で乾燥させた後、この溶液を減圧濃縮するこ
とで粗生成物を得た。次に、この粗生成物を、シリカゲルカラムクロマトグラフィー（展
開溶媒：ヘプタン／クロロホルム＝３／１）で精製した後、トルエン／オクタン混合溶媒
で再結晶を行った。次に、得られた結晶を１５０℃で真空乾燥させた後、１×１０-4Ｐａ
、３４０℃の条件下で昇華精製を行うことにより、高純度の例示化合物Ｂ０８を２５７ｍ
ｇ得た（収率４６％）。
【０１３９】
　得られた化合物の同定は質量分析により行った。
【０１４０】
　［ＭＡＬＤＩ－ＴＯＦ－ＭＳ］
　　実測値：ｍ／ｚ＝５２６．３７、計算値：Ｃ39Ｈ26Ｓ＝５２６．１８
【０１４１】
　また例示化合物Ｂ０８について、実施例１と同様の方法でＴ1エネルギー、エネルギー
ギャップ、イオン化ポテンシャル及びＬＵＭＯ準位の評価を行った。結果は、Ｔ1エネル
ギーが４６８ｎｍ、エネルギーギャップが３．４３ｅＶ（吸収端：３６２ｎｍ）、イオン
化ポテンシャルが６．２９ｅＶ、ＬＵＭＯ準位が－２．８６ｅＶであった。
【０１４２】
　［比較例１乃至５］
　下記に示す比較化合物Ｈ０１乃至Ｈ０５について、実施例１と同様の方法でＴ1エネル
ギー及びＬＵＭＯ準位の評価を行った。結果を表３に示す。実施例１乃至３の結果と合わ
せて、結果を表３に示す。
【０１４３】
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【化２０】

【０１４４】
【表３】

【０１４５】
　表３より、本発明のフェナンスレン化合物は、Ｔ1エネルギーが高く、かつＬＵＭＯ準
位が深い（ＬＵＭＯ準位の絶対値が大きい）ことがわかる。
【０１４６】
　ここで例示化合物Ａ０４は、化合物Ｈ０１よりもＴ1エネルギーが高い。この差はフェ
ナンスレン環に置換するアリール基の数の差から生じるものと考えられる。つまり、例示
化合物Ａ０４は、フェナンスレン環に置換するアリール基の数が化合物Ｈ０１よりも少な
い（例示化合物Ａ０４：１個、化合物Ｈ０１：２個）ので、Ｔ1エネルギーが高くなって
いる。
【０１４７】
　また例示化合物Ａ０４は、化合物Ｈ０２よりもＬＵＭＯ準位が深い。これは、２個のフ
ェナンスレン骨格が、ＬＵＭＯ準位がより深くなる連結基で連結されていることによるも
のである。即ち、ｍ－フェニレン連結基よりもＬＵＭＯ準位が深くなるｍ－ビフェニレン
連結基で２個のフェナンスレン骨格を連結することで、化合物全体のＬＵＭＯ準位がより
深くなっている。
【０１４８】
　また例示化合物Ａ０４は、化合物Ｈ０３よりもＴ1エネルギーが高い。これは、フェナ
ンスレン環とｍ－ビフェニレン連結基との連結位置の違いから生じるものである。つまり
、フェナンスレン環の２位がｍ－ビフェニレン連結基との連結位置となる例示化合物Ａ０
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４は、フェナンスレン環の３位がｍ－ビフェニレン連結基との連結位置となる化合物Ｈ０
３よりもＴ1エネルギーが高くなっている。
【０１４９】
　また例示化合物Ａ０４は、化合物Ｈ０４よりもＴ1エネルギーが高い。化合物Ｈ０４は
、例示化合物Ａ０４を構成する２個のフェナンスレン骨格の内の１つをナフタレン骨格に
変更した化合物である。ここでナフタレン骨格は、フェナンスレン骨格よりもＴ1エネル
ギーが低いため、化合物全体として、化合物Ｈ０４は例示化合物Ａ０４よりもＴ1エネル
ギーが低くなる。
【０１５０】
　また例示化合物Ａ０４は、化合物Ｈ０５よりもＬＵＭＯ準位が深い。両者は、ｍ－ビフ
ェニレン連結基で連結する縮合環が異なる（フェナンスレン環、フルオレン環）という相
違点がある。ここで表１より、フェナンスレン環の方がフルオレン環よりもＬＵＭＯ準位
が深いので、同様に、例示化合物Ａ０４は化合物Ｈ０５よりもＬＵＭＯ準位が深くなって
いる。
【０１５１】
　［実施例４］
　基板上に、陽極／ホール輸送層／発光層／ホールブロッキング層／電子輸送層／陰極が
この順に設けられている有機発光素子を、以下に示す方法で作製した。尚、本実施例で使
用した化合物の一部を下記に示す。
【０１５２】
【化２１】

【０１５３】
　ガラス基板上に、スパッタ法により、ＩＴＯを成膜して陽極を形成した。このとき陽極
の膜厚を１２０ｎｍとした。このようにＩＴＯ膜が形成されている基板を透明導電性支持
基板（ＩＴＯ基板）として以後の工程で使用した。次に、陽極上に、表４に示す有機化合
物層及び電極層を、抵抗加熱による真空蒸着によって連続的に成膜した。このとき真空チ
ャンバー内の圧力を１×１０-5Ｐａとし、対向する電極面積を３ｍｍ2になるように作製
した。
【０１５４】
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【表４】

【０１５５】
　次に、有機発光素子が水分の吸着によって素子劣化が起こらないように、乾燥空気雰囲
気下で有機発光素子に保護用ガラス板をかぶせアクリル樹脂系接着材で封止した。以上の
ようにして有機発光素子を得た。
【０１５６】
　得られた有機発光素子について、ＩＴＯ電極を正極、Ａｌ電極を負極にして、４．９Ｖ
の印加電圧をかけたところ、発光効率が６７．５ｃｄ／Ａ、外部量子効率が１８．１％の
輝度２０００ｃｄ／ｍ2の緑色発光が観測された。またこの素子においてＣＩＥ色度座標
は、（ｘ，ｙ）＝（０．３５，０．６１）であった。さらにこの発光素子において、１０
０ｍＡ／ｃｍ2の定電流密度における輝度半減寿命は１１０時間であった。
【０１５７】
　［実施例５］
　実施例４において、発光層のホストとして、例示化合物Ａ０４に代えて例示化合物Ａ０
９を使用した他は、実施例４と同様の方法で素子を作製した。また得られた素子について
実施例４と同様に評価を行った。結果を表５に示す。
【０１５８】
　［実施例６］
　実施例４において、発光層のホストとして、例示化合物Ａ０４に代えて例示化合物Ｂ０
８を使用した他は、実施例４と同様の方法で素子を作製した。また得られた素子について
実施例４と同様に評価を行った。結果を表５に示す。
【０１５９】
　［比較例６］
　実施例４において、発光層のホストとして、例示化合物Ａ０４に代えて化合物Ｈ０２を
使用した他は、実施例４と同様の方法で素子を作製した。また得られた素子について実施
例４と同様に評価を行った。結果を表５に示す。
【０１６０】
　［比較例７］
　実施例４において、発光層のホストとして、例示化合物Ａ０４に代えて化合物Ｈ０３を
使用した他は、実施例４と同様の方法で素子を作製した。また得られた素子について実施
例４と同様に評価を行った。結果を表５に示す。
【０１６１】
　［比較例８］
　実施例４において、発光層のホストとして、例示化合物Ａ０４に代えて化合物Ｈ０５を
使用した他は、実施例４と同様の方法で素子を作製した。また得られた素子について実施
例４と同様に評価を行った。結果を表５に示す。
【０１６２】
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【表５】

【産業上の利用可能性】
【０１６３】
　以上より、本発明のフェナンスレン化合物は、Ｔ1エネルギーが高くＬＵＭＯ準位が深
い新規な化合物である。また本発明のフェナンスレン化合物を、有機発光素子を構成する
発光層のホストとして使用することで発光効率が向上された発光素子が得られる。
【符号の説明】
【０１６４】
　１８：ＴＦＴ素子、２１：陽極、２２：有機化合物層、２３：陰極

【図１】



(30) JP 5653179 B2 2015.1.14

10

20

フロントページの続き

(51)Int.Cl.                             ＦＩ                                                        
   　　　　                                Ｃ０７Ｄ 307/91    　　　　          　　　　　

(72)発明者  友野　寛之
            東京都大田区下丸子３丁目３０番２号　キヤノン株式会社内

    審査官  江間　正起

(56)参考文献  特開２００９－２２１４４２（ＪＰ，Ａ）　　　
              特開２００９－５１７６４（ＪＰ，Ａ）　　　
              特開２００９－２１５３３３（ＪＰ，Ａ）　　　
              国際公開第２００６／１３０５９８（ＷＯ，Ａ２）　　
              国際公開第２０１０／００２８５０（ＷＯ，Ａ１）　　
              国際公開第２００９／１００９２５（ＷＯ，Ａ１）　　

(58)調査した分野(Int.Cl.，ＤＢ名)
              Ｃ０７Ｃ　　１５／３０　　　　
              Ｃ０７Ｄ　３０７／９１　　　　
              Ｃ０７Ｄ　３３３／５４－３３３／６０　　　　
              Ｃ０９Ｋ　　１１／０６－１１／０７　　　　
              Ｈ０１Ｌ　　５１／５０－５１／５６　　　　
              ＣＡｐｌｕｓ／ＲＥＧＩＳＴＲＹ（ＳＴＮ）


	biblio-graphic-data
	claims
	description
	drawings
	overflow

