
(19) 민 특허청(KR)
(12) 공개특허공보(A)

(11) 공개    10-2013-0031827

(43) 공개    2013 03월29

(51) 특허 (Int. Cl.)

      C07F 17/02 (2006.01)  H01L 51/54 (2006.01)
(21) 원        10-2012-7027638

(22) 원 ( )          2011 02월17

     심사청    없  

(85) 역  2012 10월23

(86) 원    PCT/EP2011/000766

(87) 공개    WO 2011/116857

     공개    2011 09월29

(30) 우 주

61/316,619  2010 03월23   미 (US)

(71) 원

크 트 게엠

독  64293 다 타트 랑크  트라
250

(72) 

퇴  립

독  60487 랑크 트 암 마  트라
30

마 어 헤 만

독  72074 빙겐 빅 - - 트라  44

 리엄 씨

미  93117 리포니아주 골 타 비아 볼  991

(74) 리

특허 리아나

체 청   :  16 

(54)    계   재료

(57)  약

본   계    착   러  착  는 에  것 다.

공개특허 10-2013-0031827

- 1 -



특허청  

청  1 

식 (2)   M(L)n  는,

식 (1)  :

[식 , 사 는   지 는  미  갖고,

M  고;

E 는 각 경우에  동 거나 상 고, 각 경우에  sp
2
-  탄  는 질  원 고;

Z 는 각 경우에  동 거나 상 고, 각 경우에  C(R)2 는 NR 고;

Cy1, Cy2 는 각 경우에  동 거나 상 고, 각 경우에  거나 비  헤 시클 ( 는 N 원

통  M 에 결 고,  Z 에  결  가질  ) 고;

 R  각 경우에  동 거나 상 고, 각 경우에  H, D, F, CN, 1 내지 40 개  탄  원  갖는 직쇄

알킬 는 알 시  는 3 내지 40 개  탄  원  갖는 지  는 시클릭 알킬 는 알 시  는 2 내

지 40 개  탄  원  갖는 알 닐 는 알키닐  (각 경우에  나 상  비-  CH2 는 -R
2
C=CR

2
-, -C

≡C-, Si(R
2
)2, Ge(R

2
)2, Sn(R

2
)2, -O-, -S-, -NR

2
-, -(C=O)-, -(C=NR

2
)-, -P=O(R

2
)-, SO, SO2 는 -CONR

2
- 

체   고, 나 상  H 원 는 F  체   ), 는 5 내지 60 개   고리 원  갖는

 는 헤  고리계 는 5 내지 60 개   고리 원  갖는 아릴 시 는 헤 아릴 시

 ( 는 각 경우에  나 상  비  라  R
2
    ) 는 러  계들  2, 3 는 4

개  고; R  고리 Cy1 / 는 Cy2  나 는  개  께 다  지 ,  는 헤

 고리계    고;

R
2
 는 각 경우에  동 거나 상 게 1 내지 20 개  C 원  갖는 지  탄 , 5 내지 30 개  

 고리 원  갖는  는 헤  고리계 ( 에  나 상  H 원 는 F, Cl, Br, I, CN 는

NO2  체   )  루어진  택 고,  상    R
2
 는 들  결 는 원

 께 - 는 폴리시클릭 지 ,  는 헤  고리계  고;

 n  1, 2, 는 3 고;

식 (1) 에  리간드 L'  L'' 는 동 거나 상 고, 리간드 L 에 결   는 리, 리 는

리 킬 트 리간드  택 고;

m, o 는 각 경우에  동 거나 상 고, 각 경우에  0, 1 는 2 고; n + m + o = 2 는 3 고;

단, n = 1 고, L  리 리간드  경우 식 (2) 는 없거나 나만  M-C 결  갖고 는 식 (2)
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는 리 시클릭 리간드  갖고;

, 단  식   본  :

(식 , R  상 에  시   동  미  갖고, 

M
1
   고;

Y
1
  각 경우에  동 거나 상 게 H, 겐, 복실, 복실 트, 알킬 는 능  알킬 , OH

는 아미 고;

Y
2
 는 각 경우에  동 거나 상 게 H, 겐, 알 시, OH, 니트  는 아미 고;

L''' 는 리간드 )].

청  2 

 1 에 어 , Cy1  Cy2 가    는 헤  .

청  3 

 1  는  2 에 어 , 식 (2)   는 식 (3) 는 (4)  는 :

[식 ,   지 는  1 에    동  미  갖고, 식 (3) 에   Z 는 원 Cy3

 고, Cy1 는 Cy2  께 지 ,  는 헤  고리계  고, 식 (4) 에

 Z 는 2 개  원 Cy3  Cy4  고, Cy1  Cy2  께 지 ,  는 헤  고리계

 ].

청  4 

 1  내지  3   어느  에 어 , 식 (2)   가 식 (5) 는 (6)  는

:
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[식 ,   지 는 상 에    동  미  갖고:

X 는  2 곳에   X 가 N  는 경우 각 경우에  동 거나 상 게 C(R
1
) 는 N 고;

R
1
  각 경우에  동 거나 상 게 H, D, F, Cl, Br, I, CN, NO2, CNO, NCS, SCN, CF3, 1 내지 40 개  탄

 원  갖는 직쇄  알킬, 알 시 는 티 알 시  는 3 내지 40 개  탄  원  갖는 지  시클릭

는 폴리시클릭 알킬, 알 시 는 티 알 시  는 2 내지 40 개  탄  원  갖는 알 닐 는 알키닐

(  각각  나 상   R
2
  체   고, 각 경우에  나 상  비  CH2 는 -R

2
C=CR

2
-, -C≡

C-, Si(R
2
)2, Ge(R

2
)2, Sn(R

2
)2, C=O, C=S, C=Se, C=NR

2
, P(=O)(R

2
), SO, SO2, NR

2
, O, S 는 CONR

2
  체

 고, 나 상  H 원 는 F, Cl, Br, I, CN 는 NO2  체   ), 는 나 상  라  R
2
 

  는 5 내지 60 개   고리 원  갖는  는 헤  고리계, 는 나 상

라  R
2
    는 5 내지 60 개   고리 원  갖는 아릴 시 는 헤 아릴 시 , 는

상  계   루어진  택 고,  개 상    R
1
  들  결 는 원

께 시클릭 는 헤 시클릭 지 ,  는 헤  고리계  고, 상  고리계는 나

상  라  R
2
    고;

R
2
 는 각 경우에  동 거나 상 게 1 내지 20 개  C 원  갖는 지  탄 , 5 내지 30 개  

 고리 원  갖는  는 헤  고리계 ( 에  나 상  H 원 는 F, Cl, Br, I, CN 는

NO2  체   )  루어진  택 고, 나 상    R
2
 는 들  결 는

원  께 - 는 폴리시클릭 지 ,  는 헤  고리계  고;

Cy3, Cy4, Cy5 는 각 경우에  동 거나 상 게 들  지 ,  는 헤  고리계  

도  택 ].

청  5 

 1  내지  4   어느  에 어 , 식 (2)   가 식 (7) 는 (8)  는

:
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[식 ,   지 는  1    4 에    동  미  가짐].

청  6 

 1  내지  5   어느  에 어 , 식 (2)   가 식 (9) 는 (10)  는

:

[식 ,   지 는  1    4 에    동  미  가짐].

청  7 

 1  내지  6   어느  에 어 ,  M  Zr, Hf, Mo, W, Ru, Os, Rh, Ir, Ni, Pd, Pt, Cu,

Ag  Au, 특  람직 게는 Ir, Pt  Cu  루어진  택 는 .

청  8 

 1  내지  7   어느  에 어 , 식 (2)   가 식 (11) 는 (12)  나타내는

리 는 리 리간드  :

[식 ,   지 는  1    4 에    동  미  갖고, R
3
 는 M 에 결 는 

고, 5-, 6-, 는 7-고리 킬 트가 도  택 고, R
3
 는 C, N, P, O 는 S 는 들  

 택 는 공여  포 고; 식 (12) 에  원  지 ,  는 헤  고리계  

는    나,  재 는 것  아님].
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청  9 

 8 에 어 , 식 (13) 는 (14)  택 는 :

[식 ,   지 는  1    4 에    동  미  갖고, R
3
 는 람직 게는 공여

C, N, P, O 는 S 는 들   통   M 에 결 ].

청  10 

 1  내지  9   어느  에 어 , 리간드 L'  L'' 가 산 탄 , NO, 니트릴, 아민, 포

, 포 트, 아 신, 티빈, 질 -  헤 시클릭 , , , 라 드 F, Cl, Br

 I, 알킬아 틸라 드, 아릴아 틸라 드, 시아나 드, 시아 트, 시아 트, 티 시아 트, 티

시아 트, 지  는  알 트, 지  는  티 알 트, 아미드, 복실

트,  O
2-
,  S

2-
,  니트  ( 는  R-N=M  태  결  래 고,  R     나타냄),  N

3-
,

아민, 민, 민, 2 개  질  원  는 헤 시클릭 , 포 , 1,3- 트  

도  1,3- 트, 3- 에  도  3- 트, 아미 복실산  도  복

실 트, 살리실 민  도  살리실 미 트, 알  도  알 트, 티

도  티 트, 질 -  헤 시클릭  보 트, 과 께 나 상  -탄  결

는 시클  5-원 고리  는 리 가  리간드, η
5
-시클 타 에닐, η

5
- 타

틸시클 타 에닐, η
6
-  는 η

7
-시클 헵타트리에닐 (  각각  나 상  라  R   

)  택 는 .

청  11 

라  R  R
1
  나 상  리고 , 체 는 드리 에  결  나타내는,  1  내지  10 

 어느  에   나 상  포 는 리고 , 체 는 드리 .

청  12 

 에   1  내지  11   어느  에   도.
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청  13 

식 (2)   M(L)n  는,

식 (1')   포 는  :

[식 , 사 는   지 는  미  갖고,

M   고;

E 는 각 경우에  동 거나 상 고, 각 경우에  sp
2
-  탄  는 질  원 고;

Z 는 각 경우에  동 거나 상 고, 각 경우에  C(R)2 는 NR 고;

Cy1, Cy2 는 각 경우에  동 거나 상 고, 각 경우에  거나 비  헤 시클 ( 는 N 원

통  M 에 결 고,  R 에  결  가질  ) 고;

 R  각 경우에  동 거나 상 고, 각 경우에  H, D, F, CN, 1 내지 40 개  탄  원  갖는 직쇄

알킬 는 알 시  는 3 내지 40 개  탄  원  갖는 지  는 시클릭 알킬 는 알 시  는 2 내

지 40 개  탄  원  갖는 알 닐 는 알키닐  (각 경우에  나 상  비-  CH2 는 -R
2
C=CR

2
-, -C

≡C-, Si(R
2
)2, Ge(R

2
)2, Sn(R

2
)2, -O-, -S-, -NR

2
-, -(C=O)-, -(C=NR

2
)-, -P=O(R

2
)-, SO, SO2 는 -CONR

2
- 

체   고, 나 상  H 원 는 F  체   ), 는 5 내지 60 개   고리 원  갖는

 는 헤  고리계 는 5 내지 60 개   고리 원  갖는 아릴 시 는 헤 아릴 시

 ( 는 각 경우에  나 상  비  라  R
2
    ) 는 러  계들  2, 3 는 4

개  고; R  고리 Cy1 / 는 Cy2  나 는  개  께 다  지 ,  는 헤

 고리계    고;

R
2
 는 각 경우에  동 거나 상 게 1 내지 20 개  C 원  갖는 지  탄 , 5 내지 30 개  

 고리 원  갖는  는 헤 -  고리계 ( 에  나 상  H 원 는 F, Cl, Br, I, CN 는

NO2  체   )  루어진  택 고,  상    R
2
 는 들  결 는 원

 께 - 는 폴리시클릭 지 ,  는 헤  고리계  고;

 n  1, 2, 는 3 고;

식 (1) 에  리간드 L'  L'' 는 동 거나 상 고, 리간드 L 에 결   는 리, 리 

는 리 킬 트 리간드  택 고;

m, o 는 각 경우에  동 거나 상 고, 각 경우에  0, 1 는 2 고; n + m + o = 2 는 3 고;

단, n = 1 고, L  리 리간드  경우 식 (2) 는 없거나 나만  M-C 결  갖고 는 식 (2)

는 리 시클릭 리간드  가짐].
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청  14 

 13 에 어 ,   /다 드 (OLED),  직   (O-IC),  계 과 트랜지  (O-

FET),  막 트랜지  (O-TFT),  태양 지 (O-SC),   트랜지  (O-LET),  계 

 (O-FQD),   지 (LEC)    다 드 (O-laser)  루어진  택 는

 .

청  15 

 13  는  14 에 어 , 식 (1')   람직 게는 , 포  시드, 폭시드, 

폰, 트리아릴아민,  도체, 돌  도체, 아 , 양극  매트릭  재료, 실란, 아

보 , 보 닉 에 , 트리아진 도체 는 아연 착  택 는 매트릭  재료  여 에

 재료  사 고, / 는 에    매트릭  재료  / 는 공-차단 에

공-차단 재료  / 는 - 에  -  재료  / 는 공-  는 공 주 에  

공-  재료  / 는 엑시 -차단 에  -차단 는 엑시 -차단 재료  는  계  

.

청  16 

 1  내지  11   어느  에  나 상   는 리고 , 체 는 드리   

나 상  매  포 는 .

  

   야

본   계    착    착  포 는  계  에  것 다.[0001]

 경  

 도체  능  재료  는  계   (OLED)  는,  들어 US 4539507, US　[0002]

5151629, EP　0676461  WO 98/27136 에 재 어 다.     본원에  는  재료는 가 고 는

 신  나타내는 -  착 다 (M.　A.　Baldo et al., Appl. Phys. Lett. 1999, 75, 4-6).

  양 역  ,  에미    사 여 에 지    4 지 가시

킬  다.     그러나,  특   착  안 , , 동 압  과 여 삼  

 나타내는 OLED에  여  개  다.     라  다  개  람직 다.     , 

계  에  사 는 다  ,  들어 매트릭  재료  -  재료  경우에  여  개

 다.

 에 라,  OLED 에  사 는 삼  에미 는 개 리듐 착 다.     착    열[0003]

 안  가  OLED     래 는 폴리포달 리간드 는 크립 트  는  착  

 러  OLED 에  개  달 었다 (WO　04/081017, WO　05/113563, WO 06/008069).     그러

나 고- 질  -  계  ,  들어 비  는 컴퓨  니 에  들    도

착 에 어  가  개  여  람직 다.

 착    계  에  다  능 ,  들어 -  재료  Alq3 (알루미늄 트리[0004]

( 드 시퀴 리 트)) 는 삼  매트릭  재료 는 공-차단 재료  BAlq (  들어 T. Tsuji et

al., Journal of the Society of Information Display 2005, 13(2), 117-122) 가 다.      고- 질

계  에  들  사   러  재료  경우에  다  개  여  다.

그러나, 삼   나타내는 OLED 는 여  개  는  겪고 다.     는 특  삼  에[0005]

미  그 체에 다.     식 A  식 B   리듐에 결 는 1- 닐 퀴 린

리간드  포 는  착 에 는 색 에미 는 헌 (  들어 US 2003/0068526, WO　2003/000661)

 공지 었다.     본원에  나타내는 는 닐 고리  퀴 린 고리 사  가  재

( 식 A) 는 재 ( 식 B) 에 어  상 다.     러  가 는 헤 원  체   는 2-20

개  알킬 탄  원  포 다.
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[0006]

러    색 에미  나, 실  러   산업  사  가능  것  보[0007]

게 는   취약  가진다:

1.  결  상   낮  열  안 다.     라 ,  들어 동 리간드 착  fac-트리[0008]

(1- 닐 퀴 린-C
2
,N) 리듐(III) (  Ir(piq)3  지 ) 는  없  승   없다.     심

지어  고-진공 건) (p < 10
-7
 mbar) 에 , 사 는 Ir(piq)3  양  약 30 량%  차지 는 

리듐-  뿐만 아니라 찰 는 1- 닐 퀴 린  다  량  리  께 러  

 상당  가 찰 다.     러  열  는 특별 게는 악  주는 동 과 께 낮  재

 갖는  특  래 다.     승 에   착  에 어 ,  는 착  량 실

래  에 열  보다 안  착  는 것  람직  것 다.

2. 고- 질  -  에 어   OLED  도  식에  나타나는 동   여[0009]

 낮다.

3. 착  개  매에  낮  가 만  갖고, 는 재결  는 크 마 그래 에   [0010]

 보다 욱 어 고 가능 게 다.     는 특   에  는  같  상

량  에 다.

4. 착  특  액에  산 -민감 다.     러   , ,   가공  비  체 에[0011]

어야 고, 는 매우 산업  비  고 라  상당  단  나타낸다.

특 , 착    열  안 에 어  동시  개  리  것 다.     라  상  취약  겪[0012]

지 않고,    색상에 어  공지   착 과 어도 동    다.

개  열  안  갖는 착  WO 04/081017 에 어 다.     그러나, 러  착  리간드  [0013]

 복 여, 보다 게 가능  리간드  는 양   특   열  안  갖는 착  

리  것 다.

라 , 본    계  에  사   신규   착  공 는 것 다.     [0014]

 착  특  에미 , 매트릭  재료 , 공-차단 재료 , -  재료  는 OLED 에  다

 능 도 사 는 에 우 어   다.     색-, 색-  청색-   착  경우

여  개   특별  가 재 다.

 사 고,  도시  에  사 는 5-원 킬 트 고리 신에 6-원 킬 트 고리  사[0015]

는 특별  신규  OLED 에  삼  에미  우  특  가진다는 것  랍게도 내었다.

OLED 에  사   6-원  7-원 킬 트 고리  갖는   착  헌에 재 어 다.[0016]

EP 1211257  6-원 고리  비연  공액 리간드계  갖는 킬 트 착   래 는, 닐 고리 [0017]

리  고리 사 에  비공액 단  X,  들어 O, S, CR2, 등  갖는  착  다.     러  착

 상  특허 원  실시 에  나타내는  같  청색 내지 색- 색  나타내나, 는 게 짙

- 색  생시키   지 않고,  는 리간드  컨 게  결 에  것   다.

 그러나, 여  재 짙 - 색   양   특    열  안  갖는  심각  

상  재 다.     가 , 매우  동 압  는 특허 원에  는  같  

 포 는  다 드에  다.     라 ,  들어 8 내지 12 V  압  청색 에 

 보고 어 다.     는 상  원   고, 는 다시 리간드  컨 게  결 에 

것   다.     라  러  6-원 킬 트 가 어떻게 게 사   는지 아는 것  가능

공개특허 10-2013-0031827

- 9 -



다.

JP 2003/342284 는 단  X 가  큰 고리계   6-원 킬 트 고리  갖는 사  착  고 다.[0018]

   특 , X 는 계  질  는 루  9 에  탄 다.     는 다시  리간드가 비

공액  계   래 다.     러    상 에  재  동  단  본원에  상   

다.

JP 2004/111193  7-원 킬 트 고리  갖는 공액  비공액 착  다.[0019]

WO 2004/108857 A1  리- 는  많  다 리-사슬  리간드  갖는  착  포 는  계[0020]

  개시 고 다.

WO 2006/061182 A1  리간드  결  원 가 탄   질  6-원 킬 트 고리  갖는  착  개시[0021]

고 다.

가 , 에  보다 상 게 는 특   킬 트 착  특  ,   가열에  안[0022]

과 여  계  에  상당  개  래 다는 것  랍게도 내었다.     는 특

 색-  청색-  계  에 다.     라  본   계  에 사   

는 특    착 에  것 다.      본  러  착  포 는  계  에

 것 다.

 내

 실시   체  내

본  식 (2)   M(L)n  는,[0023]

[0024]

식 (1)   공 다:[0025]

[0026]

[식 , 사 는   지 는  미  갖고,[0027]

M  고;[0028]

E 는 각 경우에  동 거나 상 고, 각 경우에  sp
2
-  탄  는 질  원 고;[0029]

Z 는 각 경우에  동 거나 상 고, 각 경우에  C(R)2 는 NR 고;[0030]

Cy1, Cy2 는 각 경우에  동 거나 상 고, 각 경우에  거나 비  헤 시클 ( 는 N 원[0031]

통  M 에 결 고,  Z 에  결  가질  ) 고;

 R  각 경우에  동 거나 상 고, 각 경우에  H, D, F, CN, 1 내지 40 개  탄  원  갖는 직쇄[0032]

알킬 는 알 시  는 3 내지 40 개  탄  원  갖는 지  는 시클릭 알킬 는 알 시  는 2 내

지 40 개  탄  원  갖는 알 닐 는 알키닐  (각 경우에  나 상  비-  CH2 는 -R
2
C=CR

2
-, -C

≡C-, Si(R
2
)2, Ge(R

2
)2, Sn(R

2
)2, -O-, -S-, -NR

2
-, -(C=O)-, -(C=NR

2
)-, -P=O(R

2
)-, SO, SO2 는 -CONR

2
- 
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체   고, 나 상  H 원 는 F  체   ), 는 5 내지 60 개   고리 원  갖는

 는 헤  고리계 는 5 내지 60 개   고리 원  갖는 아릴 시 는 헤 아릴 시

 ( 는 각 경우에  나 상  비  라  R
2
    ) 는 러  계들  2, 3 는 4

개  고; R  고리 Cy1 / 는 Cy2  나 는  개  께 다  지 ,  는 헤

 고리계    고;

R
2
 는 각 경우에  동 거나 상 게 1 내지 20 개  C 원  갖는 지  탄 , 5 내지 30 개  [0033]

 고리 원  갖는  는 헤  고리계 ( 에  나 상  H 원 는 F, Cl, Br, I, CN 는

NO2  체   )  루어진  택 고,  상    R
2
 는 들  결 는 원

 께 - 는 폴리시클릭 지 ,  는 헤  고리계  고;

 n  1, 2, 는 3 고;[0034]

식 (1) 에  리간드 L'  L'' 는 동 거나 상 고, 리간드 L 에 결   는 리, 리 는[0035]

리 킬 트 리간드  택 고;

m, o 는 각 경우에  동 거나 상 고, 각 경우에  0, 1 는 2 고; n + m + o = 2 는 3 고;[0036]

단, n = 1 고, L  리 리간드  경우 식 (2) 는 없거나 나만  M-C 결  갖고 는 식 (2)[0037]

는 리 시클릭 리간드  갖고;

, 단  식   본  :[0038]

[0039]

(식 , R  상 에  시   동  미  갖고, [0040]

M
1
   고;[0041]

Y
1
  각 경우에  동 거나 상 게 H, 겐, 복실, 복실 트, 알킬 는 능  알킬 , OH[0042]

는 아미 고;

Y
2
 는 각 경우에  동 거나 상 게 H, 겐, 알 시, OH, 니트  는 아미 고;[0043]

L''' 는 리간드 )].[0044]

지  n, m  o 는  M 에  결  가 체  에 라 러  에  통상  결[0045]

 에 당 도  택 다.      에 여, 는 개 에 라 결   4, 5 는 6 고,

 러  결  가 리간드 L 에 결 는 다  공여 에  포 지 않는 경우  에 

여 지  n, m  o 가 개 1, 2 는 3 다.     는   결   상  결

 갖고,     산  상태에 라 상   리간드  결 는 것   공지 어 

다.       는   야에  당업    지식  람직   결

  상  산  상태    포 고, 는 당업 가   다  리간드  사 여 

  산  상태에 라, 식 (2)  리간드   에 라  식  지  n, m  o  

택 는 것  게  것 다.     가 , 본 에   착  / 는  M-Ln  사

는  산  상태에 라 거나   다.     착  는 경우, 는  당 는 상
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 다.

본   , 아릴 는 6 내지 60 개  C 원  고; 본   , 헤 아릴 는[0046]

1  내지 59  개  C  원   나 상  헤 원  갖고,  단 C  원   헤 원   5  상 다.

헤 원 는 람직 게는 N, O / 는 S  택 다.     아릴  는 헤 아릴 는 단  

고리,   는 단  헤  고리,  들어 리 , 리미 , 티  등, 는  아릴 

는 헤 아릴 ,  들어 나 탈 , 안트라 , 난트 , 퀴 린, 퀴 린 등  미 도  택 다.

  본    시클릭   C 원  통  에 결 는 시클릭 다.     시클릭 는

포 거나 포   다.     아 듀엔고  (Arduengo carbene),  2 개  질  원 가  C 원

에 결   람직 다.     5-원 아 듀엔고  고리 는 다  포  5-원  고리는 마

찬가지  본    아릴  간주 다.

본   ,  고리계는 고리계에 6 내지 60 개  C 원  다.     본  [0047]

, 헤  고리계는 고리계에 1 내지 59 개  C 원   나 상  헤 원  고, 단 C 원

  헤 원   5 상 다.     헤 원 는 람직 게는 N, O / 는 S  택 다.     본

  ,  는 헤  고리계는 아릴 는 헤 아릴 만   는 것

 아니고, 신 가  다  아릴 는 헤 아릴 에,  들어 C, N 는 O 원  같  비-

단  ( 람직 게는 H  원  10 % 미만) 에  연결   는 계  미 는 것  택 도  도

다.     라 ,  들어 9,9'- 비 루 , 9,9- 아릴 루 , 트리아릴아민, 아릴 에 , 틸

등과 같  계가  2 개 상  아릴 가,  들어  는 시클릭 알킬  는 실릴 에  연결 는

계  같  본     고리계  미 는 것  택 도  도 다.

본   , C1 내지 C40-알킬  ( 가  에  각각  H 원  는 CH2 는 상  언  [0048]

  ) 는 람직 게는 라  틸, 에틸, n- , i- , n- 틸, i- 틸, s- 틸, t- 틸,

2- 틸 틸, n- 틸, s- 틸, tert- 틸, 2- 틸, 시클 틸, n-헥실, s-헥실, tert-헥실, 2-헥실, 3-헥실,

시클 헥실,  2- 틸 틸,  n-헵틸,  2-헵틸,  3-헵틸,  4-헵틸,  시클 헵틸,  1- 틸시클 헥실,  n- 틸,

2-에틸헥실,  시클 틸,  1-비시클 -[2.2.2] 틸,  2-비시클 [2.2.2] 틸,  2-(2,6- 틸) 틸,  3-(3,7-

틸) 틸, 트리 루 틸, 타 루 에틸 는 2,2,2-트리 루 에틸  미 도  택 다.     알

닐 는,  들어 에 닐, 닐, 닐, 닐, 시클 닐, 헥 닐, 시클 헥 닐, 헵 닐, 시클 헵

닐,  닐  는  시클 닐  미 도  택 다.      알키닐 는,   들어  에티닐,  닐,

티닐, 티닐, 헥시닐, 헵티닐 는 티닐  미 도  택 다.     C1- 내지 C40-알 시 는, 람직 게

는 시, 트리 루 시, 에 시, n- 폭시, i- 폭시, n- 시, i- 시, s- 시, t- 시 

는 2- 틸 시  미 도  택 다.     5 - 60 개   고리 원  갖는  는 헤

고리계 (각 경우에  는  상 에  언  라  R    고,  람직  에  

 는 헤  고리계에 연결   ) 가, 특  , 나 탈 , 안트라 , 난트 , 안트라 ,

, 크리 , 릴 , 루 란 , 나 타 , 타 , , 비 닐, 비 닐 , 닐, 닐 , 

루 , 비 루 , 드 난트 , 드 , 트라 드 , 시 - 는 트랜 - 루

, 트룩 , 트룩 , 트룩 , 트룩 , 란, 란, 란, 란, 티

,  티 ,  티 ,  티 ,  ,  돌,  돌,  ,  리 ,  퀴 린,

퀴 린, 아크리 , 난트리 , -5,6-퀴 린, -6,7-퀴 린, -7,8-퀴 린, 티아진, 사

진, 라 , 다 , 미다 , 미다 , 나 티미다 , 난트리미다 , 리 미다 , 라진 미다 ,

퀴 살린 미다 , 사 , 사 , 나 사 , 안트 사 , 난트 사 , 사 , 1,2-티아 , 1,3-티

아 , 티아 , 리다진, 리다진, 리미 , 리미 , 퀴 살린, 1,5- 아 안트라 , 2,7- 아

, 2,3- 아 , 1,6- 아 , 1,8- 아 , 4,5- 아 , 4,5,9,10- 트라아 릴 , 라

진, 나진, 사진, 티아진, 루 루빈, 나 티리 , 아 , 볼린, 난트 린, 1,2,3-

트리아 , 1,2,4-트리아 , 트리아 , 1,2,3- 사 아 , 1,2,4- 사 아 , 1,2,5- 사 아 , 1,3,4- 사

아 ,  1,2,3-티아 아 , 1,2,4-티아 아 , 1,2,5-티아 아 , 1,3,4-티아 아 , 1,3,5-트리아진, 1,2,4-

트리아진,  1,2,3-트리아진,  트라 ,  1,2,4,5- 트라진,  1,2,3,4- 트라진,  1,2,3,5- 트라진,  린,

리 , 돌리진  티아 아  도   미 도  택 다.

본   , 시클릭 알킬, 알 시 는 티 알 시  ( 가  에  각각  H 원  는 CH2[0049]

는 상     ) 는 람직 게는 라  시클 틸, 시클 틸, 시클 헥실, 시클 헵틸,
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시클 틸, 트라 드 란, 타 틸  시드, 헥사 틸  시드, 트라 틸  드, 타 틸  

드 등  미 도  택 다.     폴리시클릭 알킬, 알 시 는 티 알 시 는 2 개 상  상  시클릭

가 나 상  결  통  연결 고, 는  개 상  상  가 께  고리계  는 것  

미 다.     , 시클릭, 트리시클릭 는 폴리시클릭 , 컨  비시클 [2.1.1]헥산, 비시클 [2.2.1]

헵탄, 비시클 [2.2.2] 탄, 아다만탄 (트리시클 [3.3.1.1] ) 등  포 다.

Cy1  Cy2 는 람직 게는 헤 다.     , 다  시클릭, 지 ,  는 헤[0050]

고리가  Cy1  Cy2 에   고 / 는 Cy1 / 는 Cy2 는     다.     본원에

 람직  는 에 는 라  R
1
 다.

다  에 어 , 식 (2)   가 식 (3)  는 것  람직 다:[0051]

[0052]

[식 ,   지 는 상 에    동  미  가짐].     식 (3) 는 (4) 에   Z[0053]

는 원 Cy3  고, Cy1 는 Cy2  께 지 ,  는 헤  고리계  다.

본 에 라  식 (2)   가 식 (4)  는 것  람직 다:[0054]

[0055]

[식 ,   지 는 상 에    동  미  가짐].     상  에  Z 는 2 개  원 Cy3 [0056]

Cy4  고, Cy1  Cy2  께 지 ,  는 헤  고리계  다.

 C=Z  결  차 는 람직 게는 1 과 내지 2, 보다 람직 게는 1.5 내지 2 다.     2  결  차[0057]

는 실   결  미 고, 편, 1.5  결 차 는 공액  는 헤 계 다.

 본  다  에 어 , 식 (2)   가 식 (5) 는 (6)  는 것  람직[0058]

다:

공개특허 10-2013-0031827

- 13 -



[0059]

[식 ,   지 는 상 에    동  미  갖고,[0060]

X 는  2 곳에   X 가 N  는 경우 각 경우에  동 거나 상 게 C(R
1
) 는 N 고;[0061]

R
1
  각 경우에  동 거나 상 게 H, D, F, Cl, Br, I, CN, NO2, CNO, NCS, SCN, CF3, 1 내지 40 개  탄[0062]

 원  갖는 직쇄  알킬, 알 시 는 티 알 시  는 3 내지 40 개  탄  원  갖는 지  시클릭

는 폴리시클릭 알킬, 알 시 는 티 알 시  는 2 내지 40 개  탄  원  갖는 알 닐 는 알키닐

(  각각  나 상   R
2
  체   고, 각 경우에  나 상  비  CH2 는 -R

2
C=CR

2
-, -C≡

C-, Si(R
2
)2, Ge(R

2
)2, Sn(R

2
)2, C=O, C=S, C=Se, C=NR

2
, P(=O)(R

2
), SO, SO2, NR

2
, O, S 는 CONR

2
  체

 고, 나 상  H 원 는 F, Cl, Br, I, CN 는 NO2  체   ), 는 나 상  라  R
2
 

  는 5 내지 60 개   고리 원  갖는  는 헤  고리계, 는 나 상

라  R
2
    는 5 내지 60 개   고리 원  갖는 아릴 시 는 헤 아릴 시 , 는

상  계   루어진  택 고,  개 상    R
1
  들  결 는 원

께 시클릭 는 헤 시클릭 지 ,  는 헤  고리계  고, 상  고리계는 나

상  라  R
2
    고;

R
2
 는 각 경우에  동 거나 상 게 1 내지 20 개  C 원  갖는 지  탄 , 5 내지 30 개  [0063]

 고리 원  갖는  는 헤  고리계 ( 에  나 상  H 원 는 F, Cl, Br, I, CN 는

NO2  체   )  루어진  택 고, 나 상    R
2
 는 들  결 는

원  께 - 는 폴리시클릭 지 ,  는 헤  고리계  고;

Cy3, Cy4, Cy5 는 각 경우에  동 거나 상 게 들  지 ,  는 헤  고리계  [0064]

도  택 ].

다  에 어 , 식 (2)   가 식 (7) 는 (8)  는 것  람직 고,[0065]

[0066]

[식 ,   지 는 상 에    동  미  가짐].[0067]
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본 에  다    M(L)n  식 (9) 는 (10)   다:[0068]

[0069]

[식 ,   지 는 상 에    동  미  가짐].[0070]

 M  람직 게는 Zr, Hf, Mo, W, Ru, Os, Rh, Ir, Ni, Pd, Pt, Cu, Ag  Au, 특  Ir, Pt  Cu  [0071]

루어진  택 다.

본 에 라 R
1
  보다 람직 게는 각 경우에  동 거나 상 고 H, D, F, Br, I, CN, 1 내지 6 개[0072]

C-원  갖는 직쇄  알킬, 알 시 는 티 알 시  는 3 내지 6 개  C 원  갖는 지  는 시클릭

알킬, 알 시 는 티 알 시  ( 는 나 상  라  R
2
    고, 나 상  비  CH2 는

R
2
C=CR

2
,  C=O,  NR

2
,  O  는 S   체   고, 나 상  H-원 는 F, Br,  I  는 Cn  체  

), 5 내지 20 개   고리 원  갖는  는 헤  고리계 ( 는 나 상  라

R
2
    ), 5 내지 20 개   고리 원  갖는 아릴 시 는 헤 아릴 시  ( 는 나

상  라  R
2
    ),  러  계   루어진  택 고,  상  

  R
1
  나 상  라  R

2
    는 시클릭 는 폴리시클릭 지 ,  는 헤

 고리계  고, 결 는 N-원 에    C-원 에  라  R
1
  M 과 

께 고리    다.

가   R
1
  틸, 에틸, i- , t- 틸, 닐, o-/m-/p-비 닐, o-/m-/p- 는 지  닐, 1-[0073]

/2-나 틸, 2-/3-/4- 리   아신  루어진  택 고, 아신  람직 게는 라진, 리

다진 는 리미  는  도체  루어진  택 다.

특  람직  에 어 ,   M(L)n 에  리간드 Ln  식 (11) 는 (12) 에  나타내는 [0074]

리 는 리 리간드 다:

[0075]

[식 ,   지 는 상 에    동  미  갖고, R
3
 는 M 에 결 는 고, 5-, 6-,[0076]

는 7-고리 킬 트가 도  택 고, R
3
 는 C, N, P, O 는 S 는 들   택 는 공

여  포 고;
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식 (12)  원  지 ,  는 헤  고리계  는    나타내나, [0077]

 재 지 않는다.

식 (11) 는 (12) 에  다   는 식 (13) 는 (14)  다:[0078]

[0079]

[식 ,   지 는 상 에    동  미  가짐].     R
3
 는 람직 게는 공여  C, N, P,[0080]

O 는 S 는 들   통   M 에 결 다.

람직  탄 -  공여  R
3
 는 아 틸라 드  지  는  니트릴 다.[0081]

람직  질 -  공여  R
3
 는  질   헤 시클, 람직 게는 C1-C20-알킬  는, 특[0082]

람직 게는 C1-C10-알킬  는, 매우 특  람직 게는 C1-C4-알킬  는 지  아민, 지

시클릭 아민,  들어 리 , 리  는 폴린, 니트릴, 아미드, 미드  민 (  각각  

R  거나 비   ) 다.

람직  -  공여  R
3
 는 PF2, P(NR

4

2)2 (R
4
 는 각 경우에  동 거나 상 게 C1-C20-알킬  는 상[0083]

에   미  아릴 는 헤 아릴  나타냄), 알킬-, 아릴-, 는  알킬아릴포 , 알킬 -,

아릴 - 는  알킬아릴 포  ( 겐  각 경우에  F, Cl, Br 는 I   ), 알킬, 아릴

는  알킬 아릴 포 트 는 포  ,  들어 포  (  각각   R  

거나 비   ) 다.     본원에  알킬 는 람직 게는 C1-C20-알킬 , 특  람직 게는 C1-

C10-알킬 , 매우 특  람직 게는 C1-C4-알킬 다.     아릴 는  헤 아릴  미 도  택 다.

   러  는 상 에    같다.

람직  산 -  공여  R
3
 는 , 알 , 알 트, 열린-사슬 는 시클릭, 지  는  에[0084]

, 산  헤 시클,  들어 란, 알 드, , 포  시드 , 포 트, 포 포 트, 보

트, 실리 트, 폭시드 , 복실 트, , 트, 심, 드 사 트, β- - 트,

β-  에   β- 에  (  각각   R  거나 비 고, -언  는 리-킬

트 리간드  나타냄) 다.     러  에  알킬 는 람직 게는 C1-C20-알킬 , 특  람직 게는

C1-C10-알킬 , 매우 특  람직 게는 C1-C4-알킬 다.     아릴 는  헤 아릴  미 도  택

다.     러  는 상 에    같다.

람직  -  공여  R
3
 는  헤 , 지  는  티   티 트, 열린-사슬 는 시[0085]

클릭 티 에 , 티 보닐 , 포  드  티 복실 트 (  각각   R  거나

비   ) 다.     러  에  알킬 는 람직 게는 C1-C20-알킬 , 특  람직 게는 C1-C10-

알킬 , 매우 특  람직 게는 C1-C4-알킬 다.     아릴 는  헤 아릴  미 도  택 다.

  러  는 상 에    같다.

리-킬 트  R
3
 는  러    2 개   러  공여    고, 는[0086]

동 거나 상   고 동 거나 상  공여체 원  가질  다.     러  는  나 상

라  R    다.     러   리-킬 트  는 거나 비  β- -
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트, β-  에 , β- 에 , 아미 - 복실산  도  복실 트,  들어 리

-2- 복실산, 퀴 린-2- 복실산, 리신, 틸 리신, 알라닌 는 틸-아미 알라닌, 미 아

아 트, 드 사 트, 리 포 , α-포 복실 트, 리  에 , 에  알

트, 알  도  알 트,  들어, 에틸  리  는 1,3-  리 , 티

 도  티 트,  들어 1,2-에틸 티  는 1,3- 티 , 아민,  들어 에틸

아민, 아민 는 시 - 는 트랜 - 아미 시클 헥산, 민,  들어 2-[1-( 닐 미 )에틸]

리 , 2-[1-(2- 틸 닐 미 )에틸] 리 , 2-[1-(2,6- - - 닐 미 )에틸] 리 , 2-[1-( 틸 미

)에틸] 리 , 2-[1-(에틸 미 )에틸] 리 , 2-[1-( - 미 )에틸] 리  는 2-[1-(tert- 틸

미 )에틸] 리 , 민,  들어 1,2-비 ( 틸 미 )에탄, 1,2-비 (에틸 미 )에탄, 1,2-비 ( -

미 )에탄, 1,2-비 (tert- 틸 미 )에탄, 2,3-비 ( 틸 미 ) 탄, 2,3-비 (에틸 미 ) 탄, 2,3-

비 ( - 미 ) 탄,  2,3-비 (tert- 틸 미 ) 탄,  1,2-비 ( 닐 미 )에탄,  1,2-비 (2- 틸

닐 미 )에탄,  1,2-비 (2,6- - - 닐 미 )에탄,  1,2-비 (2,6- -tert- 틸 닐 미 )에탄,

2,3-비 ( 닐 미 ) 탄,  2,3-비 (2- 틸 닐 미 ) 탄,  2,3-비 (2,6- - - 닐 미 ) 탄  

는 2,3-비 (2,6- -tert- 틸 닐 미 ) 탄, 포 ,  들어 비 ( 닐포 ) 탄, 비 ( 닐포

)에탄, 비 ( 닐포 ) , 비 ( 닐포 ) 탄, 비 ( 닐포 )에탄, 비 ( 닐

포 ) , 비 ( 에틸포 ) 탄, 비 ( 에틸포 )에탄, 비 ( 에틸포 ) , 비 (

-tert- 틸포 ) 탄, 비 ( -tert- 틸포 )에탄, 비 (tert- 틸포 ) , 살리실 민

 도  살리실 미 트,  들어 틸살리실 민, 에틸살리실 민 는 닐살리실 민 등 다.

리간드 L  , 양 는 다.     람직 게는  착 다.[0087]

식 (1)  에  리간드 L'  L'' 는 람직 게는 , 가 , 가  는 삼가[0088]

 리간드, 특  람직 게는  는 가  리간드 다.     는 람직 게는 리, 리

는 리,  나,  는  개  결   갖는다.

람직  , 리 리간드는 산 탄 , NO, 니트릴,  들어 tert- 틸 니트릴, 시클 헥실[0089]

니트릴, 아다만틸 니트릴, 닐 니트릴, 시틸 니트릴, 2,6- 틸 닐 니트릴, 2,6- -

- 닐 니트릴, 2,6- -tert- 틸 닐 니트릴, 아민,  들어 트리 틸아민, 트리에틸아민,

폴린, 포 ,  들어 트리 루 포 , 트리 틸포 , 트리시클 헥실포 , 트리-tert- 틸포

, 트리 닐포 , 트리 ( 타 루 닐)포 , 포 트,  들어 트리 틸 포 트, 트리에틸

포 트, 아 신,  들어 트리 루 아 신, 트리 틸아 신, 트리시클 헥실아 신, 트리-tert- 틸아

신, 트리 닐아 시닌, 트리 ( 타 루 닐)아 신, 티빈,  들어 트리 루 티빈, 트리 틸

티빈, 트리시클 헥실 티빈, 트리-tert- 틸 티빈, 트리 닐 티빈, 트리 ( 타 루 닐) 티빈,  질

-  헤 시클릭 ,  들어 리 , 리다진, 라진, 리미 , 트리아진  택 다.

람직  가 , 리 리간드는 , , 라 드 F, Cl, Br  I, 알킬아 틸라 드,[0090]

 들어 틸-C≡C
-
, tert- 틸-C≡C

-
, 아릴아 틸라 드,  들어 닐-C≡C

-
, 시아나 드, 시아 트, 

시아 트, 티 시아 트, 티 시아 트, 지  는  알 트,  들어 탄

트, 에탄 트, 트,  - 트,  tert- 틸 트,  트,  지  는 

티 알 트,   들어  탄티 트,  에탄티 트,  티 트,  - 티 트,

tert-티 틸 트, 티 트, 아미드,  들어 틸아미드, 에틸아미드, - - 아미드,

폴라 드, 복실 트,  들어 아 트, 트리 루 아 트, 트, 에 트,

  질 -  헤 시클릭 , 컨  라 드, 미다 라 드, 라 라 드  택

다.     러  에  알킬 는 람직 게는 C1-C20-알킬 , 특  람직 게는 C1-C10-알킬 , 매우 특  

람직 게는 C1-C4-알킬 다.     아릴 는  헤 아릴  미 도  택 다.     러  는 상 에

   같다.

람직  가- 는 삼가  리간드는 O
2-
, S

2-
, 니트  ( 는 R-N=M 태  결  래 고, R [0091]

  나타냄) 는 N
3-
 다.

람직   는  가-  는  가  리  는  다 리  리간드는  아민,   들어,[0092]

에틸 아민, N,N,N',N'- 트라 틸에틸 아민, 아민, N,N,N',N'- 트라 틸 아민, 시

-  는 트랜 - 아미 시클 헥산,  시 -  는 트랜 -N,N,N',N'- 트라 틸 아미 시클 헥산,  민,  
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들어  2-[1-( 닐 미 )에틸] 리 , 2-[1-(2- 틸 닐 미 )에틸] 리 , 2-[1-(2,6- - - 닐 미

)에틸] 리 ,  2-[1-( 틸 미 )에틸] 리 ,  2-[1-(에틸 미 )에틸] 리 ,

2-[1-( - 미 )에틸] 리 , 2-[1-(tert- 틸 미 )에틸] 리 , 민,  들어, 1,2-비 ( 틸

미 )에탄,  1,2-비 (에틸 미 )에탄,  1,2-비 ( - 미 )에탄,  1,2-비 (tert- 틸 미 )에탄,

2,3-비 ( 틸 미 ) 탄,  2,3-비 (에틸 미 ) 탄,  2,3-비 ( - 미 ) 탄,  2,3-비 (tert- 틸

미 ) 탄, 1,2-비 ( 닐 미 )에탄, 1,2-비 (2- 틸 닐 미 )에탄, 1,2-비 (2,6- - - 닐

미 )에탄,  1,2-비 (2,6- -tert- 틸 닐 미 )에탄,  2,3-비 ( 닐 미 ) 탄,

2,3-비 (2- 틸 닐 미 ) 탄,  2,3-비 (2,6- - - 닐 미 ) 탄,  2,3-비 (2,6- -tert- 틸

닐 미 ) 탄,  개  질  원  는 헤 시클릭 ,  들어, 2,2'-비 리 , o- 난트 린,

포 ,  들어 비 ( 닐포 ) 탄, 비 ( 닐포 )에탄, 비 ( 닐포 ) , 비

( 틸포 ) 탄, 비 ( 틸포 )에탄, 비 ( 틸포 ) , 비 ( 에틸포 ) 탄, 비

( 에틸포 )에탄,  비 ( 에틸포 ) ,  비 ( -tert- 틸포 ) 탄,  비 ( -tert- 틸포

)에탄, 비 (tert- 틸포 ) , 1,3-  도  1,3- 트,  들어 아 틸

아 , 아 , 1,5- 닐아 틸아 , 탄, 비 (1,1,1-트리 루 아 틸) 탄, 3- 에

 도  3- 트,  들어 에틸 아 아 트, 아미 복실산  도  

복실 트,  들어 리 -2- 복실산, 퀴 린-2- 복실산, 리신, N,N- 틸 리신, 알라닌, N,N-

틸아미 알라닌, 살리실 민  도  살리실 미 트,  들어 틸살리실 민, 에틸살리실 민,

닐살리실 민, 알  도  알 트,  들어 에틸  리 , 1,3-  리   

티  도  티 트,  들어 1,2-에틸 티 , 1,3- 티  택 다.

람직  리 리간드는 질 -  헤 시클릭  보 트,  들어 트라키 (1- 미다 릴) 보[0093]

트  트라키 (1- 라 릴) 보 트 다.

, 과 께 나 상  -탄  결  는 시클  5-원 고리  는 리 가[0094]

 리간드가 람직 다.     는 특   계     착  야에  

사 는  같  리간드, , 닐 리 , 나 틸 리 , 닐퀴 린, 닐 퀴 린 등   리간드

(  각각  나 상  라  R    ) 다.     다양  러  리간드는  계  

 야에  당업 에게 공지  것 고, 들  진보  단계 없  식 (1)    리간드

L'  L''  러   다  리간드  택    것 다.

마찬가지 , 람직  리간드 L'  L'' 는 η
5
-시클 타 에닐, η

5
- 타 틸시클 타 에닐, η

6
-  [0095]

는 η
7
-시클 헵타트리에닐 (  각각  나 상  라 탈 R    ) 다.

리간드는 공액 는 크 -공액계 (cross-conjugated system) 다.     공액계는 나 상   R  고[0096]

리 Cy1 / 는 Cy2  께  는 헤  고리계  는 경우 다.     편, 크 -공

액계는  R  고리 Cy1 / 는 Cy2  께  는 헤  고리계  지 않는 경우, 

R  Cy1 는 Cy2  께 지  고리계  거나 는  어  고리계  지 않는 경우 

다.

본  특  람직  에 어 , 리간드계는 단단  계,   개   R  고리 Cy1  고리[0097]

Cy2  께 6-원 고리  는 계 다.

본  다  람직  에 어 ,  개 는  개  리간드 L / 는 L' / 는 L'' 가 라[0098]

R
1
  통  결 어 폴리포달 계 는 크립탠드    다.     러  경우  연결  Cy1 는 Cy2 에

 것   다.

식 (2)   생 는 당 는 리간드   리간드 L'  L'' 는   야  당업 에[0099]

게 공지   같    래  에    다.

본   착  원  당업 에게 공지  다양  에    다.[0100]

러   식 (1)  본   람직 게는 99 % 과 (
1
H-NMR / 는 HPLC 에  결[0101]

)  고 도  얻   게 다.

상 에   본    당 는 공액,  공액 는 비공액 리고 , 체 는 [0102]
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드리    공-단량체  사   다.      람직 게는 브  능  통  는

다.     라  는 특  폴리 루  (  들어 EP 842208 는 WO　00/22026 에   같 ), 폴리

비 루  (  들어 EP　707020 는 EP 894107 에   같 ), 폴리- 라- 닐  (  들어

WO　92/18552 에   같 ), 폴리 드 난트  (  들어 WO 05/014689 에   같 ), 폴

리 난트  (  들어 비공개 특허 원 DE　102004020298.2 에   같 ), 폴리 루  (

들어 WO 04/041901  WO　04/113412 에   같 ), 폴리  (  들어 WO 04/070772 는 WO　

04/113468 에   같 ), 폴리  (  들어 WO 05/040302 에   같 ), 폴리실란 (  들

어 WO 05/111113 에   같 ) 는 폴리티  (  들어 EP 1028136 에   같 )  공

  거나 러   다양  단  포 는 공 체  공   다.     러  단 는 쇄

 는 체  주쇄    거나, 는 체 사슬  지  지  (  들어 WO 06/003000 에 

  같 ) 는 체 사슬  말단  나타낼  다.

라  본   식 (1)   ( 에  나 상   R
1
  공액,  공액 는 비공[0103]

액 체, 리고  는 드리    라듐 는 니 에  매 는 C-C 커 링  

 는 )  도  공 다.     C-C 커 링    는 는 람직 게는 Cl, Br, I, O-

실 트, O-트리 트, O-SO2R
2
, B(OR

2
)2  Sn(R

2
)3  루어진 , 특  람직 게는 Br, O-트리

트  B(OR
2
)2 (R

2
 는 상 에    같고,  개 상  라  R

2
 는  께 고리계  

 )  택 다.     , 특  람직 게는  M 에  결 과  라 에  고리

Cy1 에 결 는 러  가 람직 다.       단량체  사   는 러   착  마

찬가지  본  람직  다.

C-C 커 링  가능  러  가 착 에  1, 2 는 3   는 그 상 재 는지에 우 어, 착[0104]

체에  말단  나타내거나, 는  체 사슬에 거나, 는 체 사슬  지  지

 나타낸다.     , 착   게 는 경우 쇄 는  는 지  체 사슬  

다.

본    리고 , 체 는 드리 에  결  나타내는 상 에   라  R  R
1
  나[0105]

상, 람직 게는 R
1
  갖는 식 (1)   나 상  포 는, 공액 는  공액 는 비

공액 리고 , 체 는 드리  공 다.     상 에    같  동  람직  것  

체 는 드리 에  식 (1)  단 에 다.

상  리고 , 체, 공 체  드리 는  매에  양  가    계  에[0106]

    안  나타낸다.     , 러  리고 , 체  드리 는 매우 열  안

다.     라  본   식 (1)  착  체, 리고  는 드리  나 상  결

 재 는, 식 (1)  나 상   포 는 리고 , 체 는 드리 에  것 다.

   식 (1)   연결에 우 어 착  에 라 리고  는 체  쇄  거나, 주

쇄에  연결 다.     체, 리고  는 드리 는 공액,  공액 는 비공액   다.     리

고  는 체는 , 지  는 드리   다.

상 에    같  동  람직  것  리고 , 드리   체에  식 (1)  복 단[0107]

에  사 게 다.

리고  는 체   , 본 에  단량체는 단독 거나 다  단량체  공  [0108]

다.     식 (1)  단 가 람직 게는 0.01 내지 50 몰%, 특  람직 게는 0.1 내지 20 몰% 

양  재 는 공 체가 람직 다.     체 주쇄  는 고 람직  공단량체는 루

(  들어 EP　842208 는 WO 00/22026 에 ), 비 루  (  들어 EP　707020, EP　894107 

는  WO　06/061181  에  ),  라- 닐  (  들어  WO　92/18552  에  ),   (  들어  WO

04/070772 는 WO　04/113468 에 ), 티  (  들어 EP　1028136 에 ), 드 난트  (

들어 WO　05/014689 에 ), 시 -  트랜 - 루  (  들어 WO　04/041901 는 WO　04/113412

에 ),  (  들어 WO　05/040302 에 ), 난트  (  들어 WO　05/104264 는 WO　07/017066

에 ) 는  다  상  단  택 다.     체에  러  단  비  람직 게는 략

50 몰% 상 다.     체, 리고   드리 는  다  단 ,  들어 공-  단 , 특  트
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리아릴아민에  것, / 는 -  단  포   다.

, 본 에   착   가  능 거나 에 라   착    다.[0109]

   본원에  언   는 는 키 에  아릴보 산  사 거나 트 - 크 트 에 

 1 는  2 아민  사 는 능 다.

식 (1)  본  , 리고 , 체, 드리  는    , 컨  [0110]

 /다 드 (OLED),  직   (O-IC),  계 과 트랜지  (O-FET),  막 트랜지

(O-TFT),  태양 지 (O-SC),   트랜지  (O-LET),  계   (O-FQD),  

 지 (LEC) 는   다 드 (O-laser) 에   , 특   , 가

람직 게는 OLED 에  삼  에미  사 다.

본  다  양태는 라  식 (2)   M(L)n  는[0111]

[0112]

식 (1')   포 는   공 다:[0113]

[0114]

[식 , 사 는   지 는  미  갖고,[0115]

M   고;[0116]

E 는 각 경우에  동 거나 상 고, 각 경우에  sp
2
-  탄  는 질  원 고;[0117]

Z 는 각 경우에  동 거나 상 고, 각 경우에  C(R)2 는 NR 고;[0118]

Cy1, Cy2 는 각 경우에  동 거나 상 고, 각 경우에  거나 비  헤 시클 ( 는 N 원[0119]

통  M 에 결 고,  Z 에  결  가질  ) 고;

 R  각 경우에  동 거나 상 고, 각 경우에  H, D, F, CN, 1 내지 40 개  탄  원  갖는 직쇄[0120]

알킬 는 알 시  는 3 내지 40 개  탄  원  갖는 지  는 시클릭 알킬 는 알 시  는 2 내

지 40 개  탄  원  갖는 알 닐 는 알키닐  (각 경우에  나 상  비-  CH2 는 -R
2
C=CR

2
-, -C

≡C-, Si(R
2
)2, Ge(R

2
)2, Sn(R

2
)2, -O-, -S-, -NR

2
-, -(C=O)-, -(C=NR

2
)-, -P=O(R

2
)-, SO, SO2 는 -CONR

2
- 

체   고, 나 상  H 원 는 F  체   ), 는 5 내지 60 개   고리 원  갖는

 는 헤  고리계 는 5 내지 60 개   고리 원  갖는 아릴 시 는 헤 아릴 시

 ( 는 각 경우에  나 상  비  라  R
2
    ) 는 러  계들  2, 3 는 4

개  고; R  고리 Cy1 / 는 Cy2  나 는  개  께 다  지 ,  는 헤

 고리계    고;

R
2
 는 각 경우에  동 거나 상 게 1 내지 20 개  C 원  갖는 지  탄 , 5 내지 30 개  [0121]

 고리 원  갖는  는 헤 -  고리계 ( 에  나 상  H 원 는 F, Cl, Br, I, CN 는

NO2  체   )  루어진  택 고,  상    R
2
 는 들  결 는 원

공개특허 10-2013-0031827

- 20 -



 께 - 는 폴리시클릭 지 ,  는 헤  고리계  고;

 n  1, 2, 는 3 고;[0122]

식 (1) 에  리간드 L'  L'' 는 동 거나 상 고, 리간드 L 에 결   는 리, 리 [0123]

는 리 킬 트 리간드  택 고;

m, o 는 각 경우에  동 거나 상 고, 각 경우에  0, 1 는 2 고; n + m + o = 2 는 3 고;[0124]

단, n = 1 고, L  리 리간드  경우 식 (2) 는 없거나 나만  M-C 결  갖고 는 식 (2)[0125]

는 리 시클릭 리간드  가짐].

  람직 게는   /다 드 (OLED),  직   (O-IC),  계 과 트랜지[0126]

(O-FET),  막 트랜지  (O-TFT),  태양 지 (O-SC),   트랜지  (O-LET),  계

  (O-FQD),   지 (LEC) 는   다 드 (O-laser), 특    

 루어진  택 다.

 계   (OLED) 는 드, 애 드  나 상   포 다.     러   , 는[0127]

 다  ,  들어 각 경우에  나 상  공-주 , 공- , 공-차단 , - , 

-주 , 엑시 -차단 , - 생  / 는  는  p/n  포   다.      들어,

엑시 -차단 능  갖는 간  마찬가지  2 개   사 에 주   다.     그러나, 러  

각각   재 야 는 것  아니라는  주 야 다.      계  는 나  

 포   고, 는 는 다   포   고, 에  나 상   식 (1) 

나 상   포 다.     다   재 는 경우, 는 람직 게는 체  다  

 값 380 nm 내지 750 nm  갖고, 는 체  색  래 고,   는   는

다양    에  사 다.     3 개   청색, 색  색 는 색  나타내는

3-  시  특  람직 다 ( 본 에   들어 WO 05/011013 참 ).

본  람직  에 어 ,  계  는 식 (1)   는 에   [0128]

 상 에  시  람직   포 다.     는 특   M  Ir 는 Pt  경우 다.

식 (1)   에    사 는 경우, 는 나 상  매트릭  재료  [0129]

여 사 는 것  람직 다.     식 (1)    매트릭  재료   에미   매트릭

재료  포 는 체  에 여 1 내지 99 %, 람직 게는 2 내지 90 %, 특  람직

게는 3 내지 40 %, 특  5 내지 15 %  식 (1)   포 다.     라 ,  에

미   매트릭  재료  포 는 체  에 여 99 내지 1 %, 람직 게는 98 내지 10

%, 특  람직 게는 97 내지 60 %, 특  95 내지 85 %  매트릭  재료  포 다.

 매트릭  재료는 , 포  시드, 폭시드 는 폰 (  들어, WO　04/013080, WO　04/093207,[0130]

WO　06/005627 는 WO　2010/006680 에 ), 트리아릴아민,  도체,  들어 CBP (N,N-비

릴비 닐) 는 WO　05/039246, US　2005/0069729, JP 2004/288381, EP　1205527 는 WO　08/086851 에

개시   도체,  WO  07/063754  는  WO  08/056746  에   돌  도체,   들어 WO

10/136109  는 비공개 원 DE 102009031021.5  에   도체,  들어 EP 1617710, EP

1617711, EP 1731584, JP 2005/347160 에  아  도체,  들어 WO 07/137725 에  극

매트릭  재료,  들어 WO　05/111172 에  실란,  들어 WO 06/117052 에  아 보  는 보 닉

에 ,  들어 WO 2010/015306, WO 07/063754 는 WO 08/056746 에  트리아진 도체, 는 

들어 EP　652273 는 WO　09/062578 에  아연 착 다.

본  다  람직  에 어 , 식 (1)   는 상 에  나타낸 람직  는[0131]

에     매트릭  재료  사 다.

식 (1)   는 상 에  나타낸 람직  가 에     매트릭[0132]

재료  는 경우, 는 람직 게는 나 상   재료 (삼  에미 )  여 다.

   본     비    다 도  여  상태,   상태 > 1, 특  여

삼  상태 는 MLCT  상태   미 도  택 다.     본   , 든 

 -  착 , 특  든  리듐,   리 착  삼  에미  간주 는 것  도

다.     식 (1)   는 상 에  나타낸 람직       에미  
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매트릭  재료  포 는 체  에 여 99 내지 1 %, 람직 게는 98 내지 10 %, 특

 람직 게는 97 내지 60 %, 특  95 내지 85 %  식 (1)   는 상 에  나타낸 

람직   포 다.     라 ,  에미   매트릭  재료  포 는 체  에 

여 1 내지 99 %, 람직 게는 2 내지 90 %, 특  람직 게는 3 내지 40 %, 특  5 내지 15

%  에미  포 다.

   특   여 상태에  람직 게는 가시 역에  고, 가  20 과,[0133]

람직 게는 38 과 84 미만, 특  람직 게는 56 과 80 미만  원   갖는 나 상  원  

는 다.     사 는  에미 는 람직 게는 리, 몰리브 , , 늄, 루 늄, 

뮴, 듐, 리듐, 라듐, , ,  는 퓸  는 , 특  리듐 는  는

다.

상 에   에미  는 원 WO　00/70655, WO　01/41512, WO　02/02714, WO　02/15645, EP　1191613,[0134]

EP　1191612, EP　1191614, WO　05/033244 는 WO 09/118087 에 공개 어 다.      상 에  나타낸 

식 (1)   는 상 에  나타낸 람직  가 에미  다.     , 

OLED 에  에 라 사 고,  계  야  당업 에게 공지   같  든  착

 고, 당업 는 진보  단계 없  다   착  사    것 다.

본  다  람직  에 어 , 식 (1)   는 상 에  나타낸 람직  는[0135]

공-차단 에  공-차단 재료  / 는 - 에  -  재료  다.     

거나   다.

본  다  람직  에 어 , 식 (1)   는 상 에  나타낸 람직  는[0136]

공-  는 공 주 에  공-  재료  / 는 엑시 -차단 에  -차단 는 엑시 -차

단 재료  다.

, 나 상   승  공  사 여 처리 고, 재료는 10
-5
　mbar 미만, 람직 게는 10

-6
　mbar 미[0137]

만   압 에  진공  승  닛에  착 는  것  특징  는   계  가  람직 다.

그러나, ,  압  낮거나 ,  들어 10
-7
　mbar 미만  것  가능 다.

마찬가지  나 상   OVPD (  상 착) 에  는 리어- 체 승 에  고, 재[0138]

료는 10
-5
 mbar  내지  1　bar   압 에  는  것  특징  는   계  가  람직 다.

러   특별  경우는 OVJP (   트 쇄) 고,  재료는  통  직  

고 다 (  들어  M. S. Arnold et al., Appl. Phys. Lett. 2008, 92, 053301).

, 나 상  ,  들어  과 같  액  거나,  들어 크린 쇄, [0139]

그래  쇄,   쇄 는  쇄,  그러나 특  람직 게는 LITI  (  도 열 미징,  열 사

쇄) 는 크-  쇄  같   원 는 쇄 공 에  는 것  특징  는  계

가  람직 다.       들어   에   얻어지는  가   러   

다.

러   당업 에게  어  공지 어 고, 식 (1)   는 상 에  나타낸 람직[0140]

  포 는  계  에   없  들에    다.

본   상 에    같  나 상   는 리고 , 체 는 드리   나[0141]

상  매  포 는 , 특  액  포 다.
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본 에    M(L)n   시    에  보여진다:[0142]

[0143]

[0144]
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[0145]
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[0146]
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[0147]
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[0148]
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[0149]
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[0150]
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[0151]
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[0153]
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[0154]
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[0155]
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[0156]
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[0157]
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[0158]
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[0159]
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[0160]

본   에  에 비    가진다.[0161]

1. 본    열  안  가진다.     라 , 량   없   진공에[0162]

  고, 리고 , 드리   체   매우 열  안 여, 가 상 없  열

 처리   다.     러  특  OLED  재  생산   본 고, 특  동 에  

 과  가진다.     , 착     생산에 어  실질  실없  승   

에 러    원-보   가능 다.

2. 본    매에  양  가  나타내고, 는 래  , 컨  재결  는 크[0163]

마 그래 에  들   상당 게 게 다.     라    는 쇄 에 

액  처리   다.      비   는 사 는 도우 마 크가 결과  상당 게 

 에 러  특  에  래 공 에  리 다.

3. 본 에   개  산  안  나타내고, 는    러   취 에[0164]

  과  가진다.

4. 본   고 도  재 가능 게   고, 간 편차  나타내지 않는다.     라  본[0165]

 계     산업  공  보다 상당 게 다.

5. 리간드   보다 간단 고, WO 04/081017 에  리간드   보다   단계  포 다.     [0166]

는  산업  다.

본   실시 에  나 에 지 않는다.     당업 는 본 에  다  [0167]

거나 다  진보  단계 없  주어진 보에 여   에   사    것
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다

실시 :[0168]

실시  1:  계     특[0169]

본 에  계  는  들어 WO　05/003253 에   같    다.[0170]

  갖는 OLED 는 상 에  언   공 과 사 게 다.[0171]

[0172]

SK  체  도 트 1  에 게 보여진다.[0173]

[0174]

[0175]

아직 지 지 않  OLED 가  에  특 었고; 러    계  트럼, 도[0176]

   (cd/A  ), 동 압 ( - 압- 도 특징  (IUL 특징 )  계산 ), 

 결 다.
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 1:  결과[0177]

[0178]

실시  2: 도 트 2  [0179]

A) 4,9-비 -(2,4,6-트리 틸 닐)-1-12- 아 - [C] 난트[0180]

[0181]

80 ml  산  3.0　g (10　mmol)  4,9- -클 -1,12- 아 - [C] 난트 , 6.6　g (40 mmol)[0182]

2,4,6-트리 틸-  보 산, 3.5 g (60 mmol) 루  , 142　mg (0.7　mmol) 트리-tert- 틸-포

 112　g (0.5　mmol) 라듐(II)아 트   100 ℃ 에  30 시간 동안 다.     

60 ℃  냉각시키고, 후 200 ml  탄 :   (1:1, v:v)  가 다.     실 에  가 2

시간 동안   후,  여과 고, 50 ml  탄  각각 2  척 고, 후 진공에  건 시 다.

   미  생  300 ml  클 탄에  재 시키고, 실리  짧  컬럼  통  여과 여 여 라

듐  거 다.    클 탄  거 후 얻어진 생  DMF  2  재결 시 다.     : 2.9

g (6.2 mmol) 62　%.

B) 4,9-비 -(2,4,6-트리 틸 닐)-1-12- 아 - [C] 난트 - -시아 - (II)[0183]

[0184]

50 ml DMF  2.3　g (5　mmol) 4,9-비 -(2,4,6-트리 틸 닐)-1-12- 아 - [C] 난트   1.2 g (5　[0185]

mmol) Pt(CN)2   18 시간 동안 여 가열 다.      실  냉각시키고  여

과 고,  탄  척 고,  후  진공에  건 시 다.      미  생  DMSO   3  

재결 시키고,  후  복 는   승 에   가  시 다  (p  app.  10
-6
 mbar,  T  340-360  ℃).

: 1.4　g (2　mmol) 39　%.
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