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【公報種別】特許法第１７条の２の規定による補正の掲載
【部門区分】第３部門第２区分
【発行日】令和4年1月6日(2022.1.6)

【公開番号】特開2020-158491(P2020-158491A)
【公開日】令和2年10月1日(2020.10.1)
【年通号数】公開・登録公報2020-040
【出願番号】特願2020-38897(P2020-38897)
【国際特許分類】
   Ｃ０７Ｆ  15/00     (2006.01)
   Ｃ０９Ｋ  11/06     (2006.01)
   Ｈ０１Ｌ  51/50     (2006.01)
【ＦＩ】
   Ｃ０７Ｆ   15/00     ＣＳＰＦ
   Ｃ０９Ｋ   11/06     ６６０　
   Ｈ０５Ｂ   33/14     　　　Ｂ

【手続補正書】
【提出日】令和3年11月22日(2021.11.22)
【手続補正１】
【補正対象書類名】特許請求の範囲
【補正対象項目名】全文
【補正方法】変更
【補正の内容】
【特許請求の範囲】
【請求項１】
以下の式：
【化１】

からなる群から選択される式の構造を含むことを特徴とする化合物。
（式中、
　Ｍは、Ｏｓ、Ｐｄ、Ｐｔ、Ｉｒ、Ｃｕ、及びＡｕからなる群から選択され；
　ＲＡ１、ＲＡ２、ＲＡ４、ＲＡ５、又はＲＡ６の少なくとも１つは、以下の式：



(2) JP 2020-158491 A5 2022.1.6

【化２】

の構造であり；
　Ｙ１Ａ～Ｙ４Ａは、それぞれ独立して、Ｃ又はＮであり；
　Ｙ１Ａ～Ｙ４Ａの２つ以下がＮであり；
　Ｚ１～Ｚ２５は、それぞれ独立して、Ｃ又はＮであり；
　同一環中の３つの連続するＺ１～Ｚ２５は、Ｎであることがなく；
　ＲＡ３、ＲＡ６、ＲＭ、ＲＮ、ＲＯ、ＲＸ、ＲＹ、及びＲＺは、それぞれ独立して、モ
ノから最大の許容される置換を表す、又は無置換を表し；
　各ＲＡ１、ＲＡ２、ＲＡ３、ＲＡ４、ＲＡ５、ＲＡ６、ＲＭ、ＲＮ、ＲＯ、ＲＸ、ＲＹ

、及びＲＺは、独立して、水素である、又は重水素、ハロゲン、アルキル、シクロアルキ
ル、ヘテロアルキル、ヘテロシクロアルキル、アリールアルキル、アルコキシ、アリール
オキシ、アミノ、シリル、アルケニル、シクロアルケニル、ヘテロアルケニル、アルキニ
ル、アリール、ヘテロアリール、アシル、カルボン酸、エーテル、エステル、ニトリル、
イソニトリル、スルファニル、スルフィニル、スルホニル、ホスフィノ、ボリル、及びこ
れらの組合せからなる群から選択される置換基であり；
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　Ｍは、他の配位子に配位することができ；
　任意の２つの置換基は、結合又は縮合して環を形成することができ；
　但し、前記化合物が式Ｖであり、ＲＡ１及びＲＡ２の一方が式ＶＩＩであるとき、ＲＭ

、ＲＮ、及びＲＯの少なくとも１つは、重水素、アルキル、シクロアルキル、ヘテロアル
キル、ヘテロシクロアルキル、アリール、ヘテロアリール、及びこれらの組合せからなる
群から選択される。）
【請求項２】
　前記化合物が、下記：
【化３】

（式中、
　Ｍは、Ｐｄ又はＰｔ；
　環Ｂ、Ｃ、及びＤは、それぞれ独立して、５員又は６員の炭素環又はヘテロ環であり；
　Ｘ１～Ｘ９は、それぞれ独立して、Ｃ又はＮであり；
　Ｙ１～Ｙ３は、それぞれ独立して、直接結合、Ｏ、及びＳからなる群から選択され；
　Ｙ１～Ｙ３の少なくとも１つは、直接結合であり；
　Ｙ１Ａ～Ｙ４Ａは、それぞれ独立して、Ｃ又はＮであり；
　Ｌ１～Ｌ３は、それぞれ独立して、直接結合、Ｏ、Ｓ、ＣＲ’Ｒ’’、ＳｉＲ’Ｒ’’
、ＢＲ’、及びＮＲ’、アルキル、シクロアルキル、ヘテロアルキル、ヘテロシクロアル
キル、アリール、及びヘテロアリールからなる群から選択され；
　ｍ及びｎは、それぞれ独立して、０又は１であり；
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　ｍ及びｎの少なくとも１つは、１であり；
　ＲＢ、ＲＣ、及びＲＤは、それぞれ独立して、モノから最大の許容される置換を表す、
又は無置換を表し；
　各Ｒ’、Ｒ’’、ＲＢ、ＲＣ、及びＲＤは、独立して、水素である、又は重水素、ハロ
ゲン、アルキル、シクロアルキル、ヘテロアルキル、ヘテロシクロアルキル、アリールア
ルキル、アルコキシ、アリールオキシ、アミノ、シリル、アルケニル、シクロアルケニル
、ヘテロアルケニル、アルキニル、アリール、ヘテロアリール、アシル、カルボン酸、エ
ーテル、エステル、ニトリル、イソニトリル、スルファニル、スルフィニル、スルホニル
、ホスフィノ、ボリル、及びこれらの組合せからなる群から選択される置換基であり；
　任意の隣接する置換基は、結合又は縮合して環を形成することができる。）からなる群
から選択される請求項１に記載の化合物。
【請求項３】
　前記環Ｂ、Ｃ、及びＤが、それぞれ６員芳香環である請求項２に記載の化合物。
【請求項４】
　Ｌ２が、Ｏ、ＮＲ’、又はＣＲ’Ｒ’’である請求項２から３のいずれかに記載の化合
物。
【請求項５】
　Ｌ１が、直接結合又はＮＲ’である請求項２から４のいずれかに記載の化合物。
【請求項６】
　Ｙ１、Ｙ２、及びＹ３が、それぞれ直接結合である請求項２から５のいずれかに記載の
化合物。
【請求項７】
　Ｘ１、Ｘ３、及びＸ４が、それぞれＣである請求項２から６のいずれかに記載の化合物
。
【請求項８】
　ｍ＋ｎが、２である請求項２から７のいずれかに記載の化合物。
【請求項９】
　Ｘ８が、Ｃである請求項２から８のいずれかに記載の化合物。
【請求項１０】
　Ｙ１Ａ～Ｙ４Ａが、それぞれＣである請求項２から９のいずれかに記載の化合物。
【請求項１１】
　前記化合物が、下記：
【化４】
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【化５】
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【化６】
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【化７】
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【化８】

（式中、Ｒは、アルキル、シクロアルキル、ヘテロアルキル、ヘテロシクロアルキル、ア
リール、ヘテロアリール、及びこれらの組合せからなる群から選択され；
　ＲＰは、ＲＢ及びＲＣと同一の定義を有し；
　任意の２つの置換基は、互いに結合又は縮合して環を形成することができる。）からな
る群から選択される請求項２に記載の化合物。
【請求項１２】
　前記化合物が、式Ｐｔ（ＬＣｍ）（ＬＤｎ）を有する化合物ｙからなる群から選択され
、ｙは、ｙ＝２５５４３（ｍ－１）＋ｎで定義される整数であり、ｍは、１～２４３８９
１０の整数であり、ｎは、１～２５５４３の整数であり、ＬＣｍは、以下の構造を有する
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請求項２に記載の化合物。
【化９】



(10) JP 2020-158491 A5 2022.1.6

【化１０】
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【化１１】
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【化１２】

　ここで、Ｒ１～Ｒ１１０４０５は、以下の構造を有し、
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【化１３】
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【化１４】
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【化１５】
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【化１６】
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【化１７】

　ここで、Ｂ１～Ｂ１００は、以下の構造を有し、
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【化１８】
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【化１９】
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【化２０】

ＬＤｎは、以下の構造を有し、
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【化２１】
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【化２２】
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【化２３】
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【化２４】
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【化２５】
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【化２６】
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【化２７】
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【化２８】
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【化２９】
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【化３０】
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【化３１】
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【化３２】
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【化３３】
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【化３４】

　式中、Ａ１～Ａ３０は、以下の構造を有する。
【化３５】

【請求項１３】
　アノードと、
　カソードと、
　前記アノードと前記カソードとの間に配置された有機層とを含み、前記有機層は、以下
の式Ｉの化合物を含むことを特徴とする有機発光デバイス（ＯＬＥＤ）。
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【化３６】

（式中、
　Ｍは、Ｐｄ又はＰｔ；
　環Ｂ、Ｃ、及びＤは、それぞれ独立して、５員又は６員の炭素環又はヘテロ環であり；
　Ｘ１～Ｘ９は、それぞれ独立して、Ｃ又はＮであり；
　Ｙ１～Ｙ３は、それぞれ独立して、直接結合、Ｏ、及びＳからなる群から選択され；
　Ｙ１～Ｙ３の少なくとも１つは、直接結合であり；
　ＣＡは、カルベン炭素であり；
　Ｌ１～Ｌ３は、それぞれ独立して、直接結合、Ｏ、Ｓ、ＣＲ’Ｒ’’、ＳｉＲ’Ｒ’’
、ＢＲ’、及びＮＲ’、アルキル、シクロアルキル、ヘテロアルキル、ヘテロシクロアル
キル、アリール、及びヘテロアリールからなる群から選択され；
　ｍ及びｎは、それぞれ独立して、０又は１であり；
　ｍ及びｎの少なくとも１つは、１であり；Ｒ、ＲＡ、ＲＢ、ＲＣ、ＲＤ、Ｌ１、Ｌ２、
及びＬ３の少なくとも１つは、以下の式ＩＩ：
【化３７】

の構造を有する基を含み、
式中、
　［Ｘ］は、５員ヘテロ環、５員炭素環、６員ヘテロ環、６員炭素環、又は２つ以上の縮
合環を含む縮合ヘテロ環又は炭素環系であり；
　環Ｅ及びＦは、それぞれ独立して、５員又は６員の炭素環又はヘテロ環であり；
　ＲＡ、ＲＢ、ＲＣ、ＲＤ、ＲＥ、及びＲＦは、それぞれ独立して、モノから最大の許容
される置換を表す、又は無置換を表し；
　各Ｒ、Ｒ’、Ｒ’’、ＲＡ、ＲＢ、ＲＣ、ＲＤ、ＲＥ、及びＲＦは、それぞれ独立して
、水素である、又は重水素、ハロゲン、アルキル、シクロアルキル、ヘテロアルキル、ヘ
テロシクロアルキル、アリールアルキル、アルコキシ、アリールオキシ、アミノ、シリル
、アルケニル、シクロアルケニル、ヘテロアルケニル、アルキニル、アリール、ヘテロア
リール、アシル、カルボン酸、エーテル、エステル、ニトリル、イソニトリル、スルファ
ニル、スルフィニル、スルホニル、ホスフィノ、ボリル、及びこれらの組合せからなる群
から選択される置換基であり；
　任意の隣接する置換基は、結合又は縮合して環を形成することができ；
　Ｒ及びＲＢ置換基は、結合して環を形成することができ；
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　式ＩＩの構造を有する基の分子量は、３９５グラム／モル以上である。）
【請求項１４】
　アノードと、
　カソードと、
　前記アノードと前記カソードとの間に配置された有機層とを含み、前記有機層が、以下
の式Ｉの化合物を含む有機発光デバイス（ＯＬＥＤ）を含むことを特徴とする消費者製品
。
【化３８】

（式中、
　Ｍは、Ｐｄ又はＰｔ；
　環Ｂ、Ｃ、及びＤは、それぞれ独立して、５員又は６員の炭素環又はヘテロ環であり；
　Ｘ１～Ｘ９は、それぞれ独立して、Ｃ又はＮであり；
　Ｙ１～Ｙ３は、それぞれ独立して、直接結合、Ｏ、及びＳからなる群から選択され；
　Ｙ１～Ｙ３の少なくとも１つは、直接結合であり；
　ＣＡは、カルベン炭素であり；
　Ｌ１～Ｌ３は、それぞれ独立して、直接結合、Ｏ、Ｓ、ＣＲ’Ｒ’’、ＳｉＲ’Ｒ’’
、ＢＲ’、及びＮＲ’、アルキル、シクロアルキル、ヘテロアルキル、ヘテロシクロアル
キル、アリール、及びヘテロアリールからなる群から選択され；
　ｍ及びｎは、それぞれ独立して、０又は１であり；
　ｍ及びｎの少なくとも１つは、１であり；
　Ｒ、ＲＡ、ＲＢ、ＲＣ、ＲＤ、Ｌ１、Ｌ２、及びＬ３の少なくとも１つは、以下の式Ｉ
Ｉ：
【化３９】

の構造を有する基を含み、
式中、
　［Ｘ］は、５員ヘテロ環、５員炭素環、６員ヘテロ環、６員炭素環、又は２つ以上の縮
合環を含む縮合ヘテロ環又は炭素環系であり；
　環Ｅ及びＦは、それぞれ独立して、５員又は６員の炭素環又はヘテロ環であり；
　ＲＡ、ＲＢ、ＲＣ、ＲＤ、ＲＥ、及びＲＦは、それぞれ独立して、モノから最大の許容
される置換を表す、又は無置換を表し；
　各Ｒ、Ｒ’、Ｒ’’、ＲＡ、ＲＢ、ＲＣ、ＲＤ、ＲＥ、及びＲＦは、それぞれ独立して
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、水素である、又は重水素、ハロゲン、アルキル、シクロアルキル、ヘテロアルキル、ヘ
テロシクロアルキル、アリールアルキル、アルコキシ、アリールオキシ、アミノ、シリル
、アルケニル、シクロアルケニル、ヘテロアルケニル、アルキニル、アリール、ヘテロア
リール、アシル、カルボン酸、エーテル、エステル、ニトリル、イソニトリル、スルファ
ニル、スルフィニル、スルホニル、ホスフィノ、ボリル、及びこれらの組合せからなる群
から選択される置換基であり；
　任意の隣接する置換基は、結合又は縮合して環を形成することができ；
　Ｒ及びＲＢ置換基は、結合して環を形成することができ；
　式ＩＩの構造を有する基の分子量は、３９５グラム／モル以上である。）
【請求項１５】
　前記化合物が、下記からなる群から選択される請求項１に記載の化合物。
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【化４０】
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【化４１】
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【化４２】
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【化４３】
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【化４４】
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【化４５】
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【化４６】
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【化４７】
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【化４８】
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【化４９】
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【化５０】
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【化５１】
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【化５２】
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【化５３】
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【化５４】
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【化５５】



(54) JP 2020-158491 A5 2022.1.6

【化５６】

【手続補正２】
【補正対象書類名】明細書
【補正対象項目名】００９８
【補正方法】変更
【補正の内容】
【００９８】
　上で定義される式Ｖ及び式ＶＩからなる群から選択される式を有する化合物の幾つかの
実施形態においては、化合物は、以下の式ＸＩＩ：
【化５２】

及び以下の式ＸＩＩＩ：
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【化５３】

からなる群から選択され；式中、Ｍは、Ｐｄ又はＰｔであり；環Ｂ、Ｃ、及びＤは、それ
ぞれ独立して、５員又は６員の炭素環又はヘテロ環であり；Ｘ１～Ｘ９は、それぞれ独立
して、Ｃ又はＮであり；Ｙ１～Ｙ３は、それぞれ独立して、直接結合、Ｏ、及びＳからな
る群から選択され；Ｙ１～Ｙ３の少なくとも１つは、直接結合であり；Ｙ１Ａ～Ｙ４Ａは
、それぞれ独立して、Ｃ又はＮであり；Ｌ１～Ｌ３は、それぞれ独立して、直接結合、Ｏ
、Ｓ、ＣＲ’Ｒ’’、ＳｉＲ’Ｒ’’、ＢＲ’、及びＮＲ’、アルキル、シクロアルキル
、ヘテロアルキル、ヘテロシクロアルキル、アリール、及びヘテロアリールからなる群か
ら選択され；ｍ及びｎは、それぞれ独立して、０又は１であり；ｍ及びｎの少なくとも１
つは、１であり；ＲＢ、ＲＣ、及びＲＤは、それぞれ独立して、モノから最大の許容され
る置換を表す、又は無置換を表し；各Ｒ’、Ｒ’’、ＲＢ、ＲＣ、及びＲＤは、独立して
、水素である、又は本明細書に定義される一般的な置換基からなる群から選択される置換
基であり；任意の隣接する置換基は、結合又は縮合して環を形成することができる。幾つ
かの実施形態においては、環Ｂ、Ｃ、及びＤは、それぞれ６員芳香環である。幾つかの実
施形態においては、環Ｄは、フェニルである。幾つかの実施形態においては、環Ｃは、フ
ェニルである。幾つかの実施形態においては、環Ｂは、フェニル、ピリジン、ピリダジン
、ピリミジン、ピラジン、トリアジン、イミダゾール、及びイミダゾール由来カルベンか
らなる群から選択される。幾つかの実施形態においては、Ｌ２は、Ｏ、ＮＲ’、又はＣＲ
Ｒ’である。幾つかの実施形態においては、Ｘ２はＮであり、Ｘ５はＣである。幾つかの
実施形態においては、Ｘ５はＣであり、Ｘ２はＮである。幾つかの実施形態においては、
Ｌ１は、直接結合である。幾つかの実施形態においては、Ｌ１は、ＮＲ’である。幾つか
の実施形態においては、Ｌ３は、直接結合である。幾つかの実施形態においては、Ｙ１，
Ｙ２、及びＹ３は、それぞれ直接結合である。幾つかの実施形態においては、Ｙ１，Ｙ２

、及びＹ３の１つはＯであり、Ｙ１，Ｙ２、及びＹ３の残りはそれぞれ直接結合である。
幾つかの実施形態においては、Ｘ１、Ｘ３、及びＸ４は、それぞれＣである。幾つかの実
施形態においては、ｍ＋ｎは、２である。幾つかの実施形態においては、Ｘ８は、Ｃであ
る。幾つかの実施形態においては、Ｙ１Ａ～Ｙ４Ａは、それぞれＣである。
【手続補正３】
【補正対象書類名】明細書
【補正対象項目名】００９９
【補正方法】変更
【補正の内容】
【００９９】
　上で定義される式ＸＩＩ及び式ＸＩＩＩからなる群から選択される化合物の幾つかの実
施形態においては、化合物は、下記からなる群から選択することができる。
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【化５８】

；式中、Ｒは、アルキル、シクロアルキル、ヘテロアルキル、ヘテロシクロアルキル、ア
リール、ヘテロアリール、及びこれらの組合せからなる群から選択され；ＲＰは、ＲＢ及
びＲＣと同一の定義を有し；任意の２つの隣接する置換基は、共に結合又は縮合して環を
形成してもよい。
【手続補正４】
【補正対象書類名】明細書
【補正対象項目名】０１００
【補正方法】変更
【補正の内容】
【０１００】
　上で定義される式ＸＩＩ及び式ＸＩＩＩからなる群から選択される化合物の幾つかの実
施形態においては、化合物は、式Ｐｔ（ＬＣｍ）（ＬＤｎ）を有する化合物ｙからなる群
から選択され、ｙは、ｙ＝２５５４３（ｍ－１）＋ｎで定義される整数であり、ｍは、１
～２４３８９１０の整数であり、ｎは、１～２５５４３の整数であり、ＬＣｍは、以下の
構造を有する。
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【化６２】

　ここで、Ｒ１～Ｒ１１０４０５は、以下の構造を有する。
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【化６７】

　式中、Ｂ１～Ｂ１００は、以下の構造を有する。
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ＬＤｎは、以下の構造ＬＤ１～ＬＤ２５５４３を有する。
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　式中、Ａ１～Ａ３０は、以下の構造を有する。
【化８５】
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