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(57)【要約】
　有機発光ダイオードにおける使用のための分子が本明細書に記載される。例示分子は、
少なくとも1つのアクセプター部分A、少なくとも1つのドナー部分D、および任意に1つ以
上のブリッジ部分を含む。それぞれの部分Aは部分Bまたは部分Dのいずれかに共有結合し
、それぞれの部分Dは部分Bまたは部分Aのいずれかに共有結合し、それぞれの部分Bは少な
くとも1つの部分Aおよび少なくとも1つの部分Dに共有結合する。部分A、DおよびBの値お
よび好ましい値は本明細書に規定される。
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【特許請求の範囲】
【請求項１】
　構造式(XII):
【化１】

(式中、
E1、E2、E3、E4、E5およびE6は、それぞれ独立して、CR"またはNであり、ここでR"は、H
またはC1-C3アルキルであり；
R1およびR2は、それぞれ独立して、H、C1-C6アルキル、C6-C18アリールまたは(5～20)原
子ヘテロアリールであり；
R21、R22、R23およびR24は、それぞれ独立して、HまたはC1-C3アルキルであり；
F1およびF2は、それぞれ独立して、CR'またはNであり、ここでR'は、H、C1-C6アルキル、
C6-C18アリールまたは-(Ar5)q-Gであり；
Ar4およびAr5は、それぞれ独立して、1～4個のC1-C3アルキルで任意に置換されるフェニ
ルであり；
pは、0、1または2であり；
qは、0または1であり；
Gは、H、または以下の構造式:

【化２】

の1つで表される部分であり、
該構造式中、
E7、E8、E9およびE10は、それぞれ独立して、CHまたはNであり、
R3、R4、R5およびR6は、それぞれ独立して、C1-C3アルキル、C6-C18アリール、ハロまた
は-CNであり、
ただし、E1、E2およびE3がそれぞれNであり、F1およびF2がそれぞれCR'である場合、各R'
は、構造式
【化３】

で表される部分ではない)
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で表される分子。
【請求項２】
　R1およびR2が、それぞれ独立して、HまたはC6-C12アリールであり；
pが1である、請求項１記載の分子。
【請求項３】
　Ar4およびAr5が、それぞれ独立して、以下の構造式：
【化４】

で表される部分である、請求項１または２記載の分子。
【請求項４】
　F1およびF2が、それぞれ独立して、CR'である、請求項１～３いずれか記載の分子。
【請求項５】
　qが0である、請求項１～４いずれか記載の分子。
【請求項６】
　Gが、H、または以下の構造式：
【化５】

で表される部分である、請求項１～５いずれか記載の分子。
【請求項７】
　以下の構造式：

【化６】

(式中、
R1およびR2は、それぞれ独立して、HまたはC6-C12アリールであり；
R10およびR11は、それぞれ独立して、H、または以下の構造式：
【化７】

で表される部分である)
で表される、請求項１記載の分子。
【請求項８】
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　以下の構造式：
【化８】

で表される、請求項１～７いずれか記載の分子。
【請求項９】
　以下の構造式：

【化９】

で表される、請求項１～７いずれか記載の分子。
【請求項１０】
　少なくとも1つの部分A；
少なくとも1つの部分D；および
任意に、1つ以上の部分Bを含み、
ここで、各部分Bは多価であり、部分Aは、部分Dとは異なり；
各部分Aは、部分Bの少なくとも1つまたは少なくとも1つの部分Dのいずれかに共結合され
；
各部分Dは、部分Bの少なくとも1つまたは少なくとも1つの部分Aのいずれかに共有結合さ
れ；
各部分Bは、部分Aの少なくとも1つおよび部分Dの少なくとも1つに共有結合され；
部分Aは、それぞれの出現について独立して、リストA1、リストA2、リストA3またはそれ
らの任意の組合せから選択され；
部分Dは、それぞれの出現について独立して、リストD1、リストD2、リストD3、またはそ
れらの任意の組合せから選択され：
各部分Bは、それぞれの出現について独立して、リストB1、リストB2または両方から選択
される、
を含む分子であって、
該分子は、表1～14の構造式のいずれか1つで表され、
表1～14に表される構造式中の(*)で示される炭素またはヘテロ原子は、非置換であるか、
またはC1-C6アルキル、-OH、-CN、ハロ、C6-C12アリール、5～20原子のヘテロアリール、
-N(R19)2もしくは-N(R20)2で置換され、
ここで、各R19は、独立して、H、C1-C6アルキルまたはC5-C12シクロアルキルであり、各R
20は、独立して、HまたはC6-C18アリールであり、
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ただし、該分子は、表1～14の構造式B4、J68、J79、K39、K55、K57、K100、K177またはN6
で表されない、分子。
【請求項１１】
　表15から選択されるいずれか1つの構造式で表される、請求項１０記載の分子。
【請求項１２】
　構造式(II)～(XI)：
【化１０】
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(式中、
Ar1およびAr3は、それぞれの出現について独立して、リストM1から選択され、Ar1とAr3は
異なることが理解され；
Ar2は、それぞれの出現について独立して、リストM2から選択される)
で表される分子であって、
さらに、該分子が、表1～14の構造式のいずれか1つで表され、表1～14に表される構造式
中の(*)で示される炭素またはヘテロ原子は、非置換であるか、またはC1-C6アルキル、-O
H、-CN、ハロ、C6-C12アリール、5～20原子のヘテロアリール、-N(R19)2もしくは-N(R20)

2で置換され、
ここで、各R19は、独立して、HまたはC1-C6アルキルまたはC5-C12シクロアルキルであり
、各R20は、独立して、HまたはC6-C18アリールであり、
ただし、該分子は、表1～14の構造式B4、J68、J79、K39、K55、K57、K100、K177またはN6
で表されない、分子。
【請求項１３】
　表15から選択される、請求項１２記載の分子。
【請求項１４】
　以下の構造式：
【化１１】

のいずれか1つで表される、請求項１０～１３いずれか記載の分子。
【請求項１５】
　第1の電極；
第2の電極：および
該第1の電極と第2の電極の間に設置された有機層
を含む、有機発光デバイスであって、
該有機層が、少なくとも1つの請求項１～１４いずれか記載の分子を含む、有機発光デバ
イス。
【発明の詳細な説明】
【技術分野】
【０００１】
関連出願
　本願は、2014年5月14日に出願された米国仮特許出願第61/996,836号、2014年6月5日に
出願された米国仮特許出願第61/997,579号、2014年7月23日に出願された米国仮特許出願
第62/028,045号、2014年8月6日に出願された米国仮特許出願第62/033,869号、2014年9月1
0日に出願された米国仮特許出願第62/048,497、2014年10月8日に出願された米国仮特許出
願第62/061,369号、2014年10月8日に出願された米国仮特許出願第62/061,460号、2014年1
1月5日に出願された米国仮特許出願第62/075,490号、2014年12月17日に出願された米国仮
特許出願第62/093,097号、2015年2月17日に出願された米国仮特許出願第62/117,045号、2
015年3月27日に出願された米国仮特許出願第62/139,336号、および2015年5月1日に出願さ
れた米国仮特許出願第62/155,764号の利益を主張する。上述のそれぞれの出願の全教示は
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【背景技術】
【０００２】
発明の背景
　有機発光ダイオード(OLED)は、2つの導電体の間に有機化合物のフィルムが設置され、
電流などの励起に応答して光を放射する発光ダイオード(LED)である。OLEDは、テレビの
スクリーン、コンピューターのモニター、携帯電話およびタブレットなどのディスプレイ
に有用である。OLEDディスプレイに固有の問題は、有機材料の寿命が限られることである
。特に青色の光を発するOLEDは、緑色または赤色のOLEDと比較して非常に早い速度で分解
する。
【０００３】
　OLED材料は、ホスト輸送材料中の電子および正孔の再結合(recombinant)により生じる
分子の励起した状態(励起子)の発光減衰(radiative decay)に頼る。励起の性質は、励起
した状態を、明るい一重項(スピンの合計0)と暗い三重項(スピンの合計1)に分裂する電子
と正孔の間の相互作用を生じる。電子と正孔の再結合は4つのスピン状態(1つの一重項お
よび3つの三重項の下位レベル(sublevel))の統計的な混合を提供するので、従来のOLEDは
、25%の最大理論効率を有する。
【０００４】
　現在まで、OLED材料の設計は、通常暗い三重項状態から発光状態へと、残りのエネルギ
ーを回収することに焦点が当てられている。通常暗い三重項状態から光を発する効率的な
燐光体を生成するための最近の研究により、緑色および赤色のOLEDがもたらされた。しか
しながら、青色などの他の色は、OLEDの分解プロセスを高めるより高いエネルギー励起状
態を必要とする。
【０００５】
　三重項-一重項遷移速度の基本的な限定要因は、パラメーター
【化１】

(式中、Hfiは、超微細またはスピン軌道相互作用による結合エネルギーであり、Δは、一
重項状態と三重項状態の間のエネルギーの分裂である)の値である。典型的な燐光性OLED
は、スピン起動(SO)相互作用による一重項状態と三重項状態の混合、Hfiの増加、および
重金属原子と有機リガンドの間に共有される最低発光状態の提供に頼る。これにより、全
ての高い一重項状態および三重項状態からのエネルギーの回収、次いで燐光(励起三重項
からの比較的短期間の発光)が生じる。短くなった三重項の寿命は、電荷および他の励起
子による三重項励起子の消滅を低減する。他者による最近の研究により、燐光性材料の性
能が限界に達したことが示唆される。
【発明の概要】
【０００６】
発明の概要
　したがって、速く分解することなくより高い励起状態に到達し得るOLEDの必要性が存在
する。現在、Hfiの最大化に反対するようなΔの最小化に頼る熱活性型遅延蛍光(thermall
y activated delayed fluorescence)(TADF)は、例えば110μsなどの関連のあるタイムス
ケールにおける一重項レベルと三重項下位レベルの間の集団を移行し得ることが発見され
ている。本明細書に記載される化合物は、以前に記載された化合物よりも高いエネルギー
励起状態で蛍光または燐光を発光し得る。
【０００７】
　したがって、一態様において、本発明は、構造式(XII)：
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【化２】

で表される分子である。
【０００８】
　本発明の構造式(XII)において、
E1、E2、E3、E4、E5およびE6は、それぞれ独立して、CHまたはNである。
R1およびR2は、それぞれ独立してH、C1-C6アルキル、C6-C18アリールまたは(5～20)原子
ヘテロアリールである。
R21、R22、R23およびR24は、それぞれ独立して、HまたはC1-C3アルキルである。
F1およびF2は、それぞれ独立して、CR'またはNであり、ここでR'は、H、C1-C6アルキル、
C6-C18アリールまたは-(Ar5)q-Gである。
Ar4またはAr5は、それぞれ独立して、1～4個のC1-C3アルキルで任意に置換されるフェニ
ルである。
pは、0、1または2である。
qは、0または1である。
Gは、Hであるか、または以下の構造式：

【化３】

(式中、E7、E8、E9およびE10は、それぞれ独立して、CHまたはNであり、R3、R4、R5およ
びR6は、それぞれ独立して、C1-C3アルキル、C6-C18アリール、ハロまたは-CNである)
の1つで表される部分である。
【０００９】
　本発明の構造式(XII)において、E1、E2およびE3がそれぞれNであり、F1およびF2がそれ
ぞれCR'である場合、R'は、構造式：

【化４】

で表される部分ではない。
【００１０】
　別の態様において、本発明は、少なくとも1つのアクセプター部分A、少なくとも1つの
ドナー部分Dおよび任意にブリッジ部分Bを含む分子である。それぞれの部分Aは部分Bまた
は部分Dのいずれかに結合し、それぞれの部分Bは部分A、部分Dまたは第2の部分Bのいずれ
かに結合し、それぞれの部分Dは部分Aまたは部分Bのいずれかに結合する。それぞれの出
現について独立して、部分Aは、リストA1、リストA2、リストA3またはそれらの任意の組
合せから選択される。それぞれの出現について独立して、部分Dは、リストD1、リストD2
、リストD3またはそれらの任意の組合せから選択される。それぞれの出現について独立し
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式のいずれか1つにより表され、ここで表1～14に示される構造式において(*)で示される
炭素またはヘテロ原子は、非置換であるかまたはC1-C6アルキル、-OH、-CN、ハロ、C6-C1
2アリール、5～20原子のヘテロアリール、-N(R19)2もしくは-N(R20)2で置換される。それ
ぞれのR19は独立して、H、C1-C6アルキルまたはC5-C12シクロアルキルであり、それぞれ
のR20は独立して、HまたはC6-C18アリールである。ただし、該分子は、表1～14中の構造
式B4、J68、J79、K39、K55、K57、K100、K177またはN6で表されない。
【００１１】
　別の態様において、本発明は、構造式(II)～(XI)：
【化５】
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【化６】

で表される分子である。
【００１２】
　構造式(II)～(XI)において、Ar1およびAr3は、それぞれの出現について独立して、リス
トM1から選択され、Ar1とAr3が異なることが理解される。Ar2は、それぞれの出現につい
て独立して、リストM2から選択される。該分子は、表1～14に示される構造式のいずれか1
つで表され、ここで表1～14に示される構造式において(*)で示される炭素またはヘテロ原
子は、非置換であるか、またはC1-C6アルキル、-OH、-CN、ハロ、C6-C12アリール、5～20
原子のヘテロアリール、-N(R19)2または-N(R20)2により置換される。それぞれのR19は独
立して、HまたはC1-C6アルキルまたはC5-C12シクロアルキルであり、それぞれのR20は独
立して、HまたはC6-C18アリールである。ただし、分子は、表1～14中の構造式B4、J68、J
79、K39、K55、K57、K100、K177またはN6で表されない。
【００１３】
　別の態様において、本発明は、第1の電極、第2の電極および第1の電極と第2の電極の間
の有機層を含む有機発光デバイスである。該有機層は、構造式(II)～(XII)または表1～14
中に表される構造式から選択される少なくとも1つの発光分子を含む。
【図面の簡単な説明】
【００１４】
　前述のものは、添付の図面に例示されるように、本発明の例示態様の以下のより具体的
な記載から明らかであり、図中の同様の参照記号は、異なる図を通じて同じ部分をいう。
図面は必ずしも同じ縮尺である必要はなく、本発明の態様を例示する際に強調されること
がある。
【図１】図1は、励起後の減衰の時間と比較したOLEDの明るさの関係を示す散乱プロット
である。該プロットは、OLEDの明るさは減衰時間が増加するにしたがって低下することを
示す。
【図２】図2は、本発明の例示態様の合成を図示する合成スキーム(スキーム1)である。
【図３】図3は、本発明の例示態様の合成を図示する合成スキーム(スキーム2)である。
【図４】図4は、本発明の例示態様の合成を図示する合成スキーム(スキーム3)である。
【図５】図5は、本発明の例示態様の合成を図示する合成スキーム(スキーム4)である。
【図６】図6は、本発明の例示態様の合成を図示する合成スキーム(スキーム5)である。
【図７】図7は、本発明の例示態様の合成を図示する合成スキーム(スキーム6)である。
【図８】図8は、本発明の例示態様の合成を図示する合成スキーム(スキーム7)である。
【図９】図9は、本発明の例示態様の合成を図示する合成スキーム(スキーム8)である。
【図１０】図10は、本発明の例示態様の合成を図示する合成スキーム(スキーム9)である
。
【図１１】図11は、本発明の例示態様の合成を図示する合成スキーム(スキーム10)である
。
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【図１２】図12は、本発明の例示態様の合成を図示する合成スキーム(スキーム11)である
。
【図１３】図13は、本発明の例示態様の合成を図示する合成スキーム(スキーム12)である
。
【図１４】図14は、本発明の例示態様の合成を図示する合成スキーム(スキーム13)である
。
【図１５】図15は、本発明の例示態様の合成を図示する合成スキーム(スキーム14)である
。
【図１６】図16は、本発明の例示態様の合成を図示する合成スキーム(スキーム15)である
。
【図１７】図17は、本発明の例示態様の合成を図示する合成スキーム(スキーム16)である
。
【図１８】図18は、本発明の例示態様の合成を図示する合成スキーム(スキーム17)である
。
【図１９】図19は、本発明の例示態様の合成を図示する合成スキーム(スキーム18)である
。
【図２０】図20は、本発明の例示態様の合成を図示する合成スキーム(スキーム19)である
。
【図２１】図21は、本発明の例示態様の合成を図示する合成スキーム(スキーム20)である
。
【図２２】図22は、本発明の例示態様の合成を図示する合成スキーム(スキーム21)である
。
【図２３】図23は、本発明の例示態様の合成を図示する合成スキーム(スキーム22)である
。
【図２４】図24は、本発明の例示態様の合成を図示する合成スキーム(スキーム23)である
。
【図２５】図25は、本発明の例示態様の合成を図示する合成スキーム(スキーム24)である
。
【図２６】図26は、本発明の例示態様の合成を図示する合成スキーム(スキーム25)である
。
【図２７】図27は、本発明の例示態様の合成を図示する合成スキーム(スキーム26)である
。
【図２８】図28は、本発明の例示態様の合成を図示する合成スキーム(スキーム27)である
。
【図２９】図29は、本発明の例示態様の合成を図示する合成スキーム(スキーム28)である
。
【図３０Ａ】図30Aは、本発明の例示態様の合成を図示する合成スキーム(スキーム29)で
ある。
【図３０Ｂ】図30Bは、本発明の例示態様の合成を図示する合成スキーム(スキーム30)で
ある。
【図３０Ｃ】図30Cは、本発明の例示態様の合成を図示する合成スキーム(スキーム31)で
ある。
【図３１Ａ】図31Aは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表1である。
【図３１Ｂ】図31Bは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表1である。
【図３１Ｃ】図31Cは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表1である。
【図３１Ｄ】図31Dは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表1である。
【図３１Ｅ】図31Eは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表1である。
【図３１Ｆ】図31Fは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表1である。
【図３１Ｇ】図31Gは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表1である。
【図３１Ｈ】図31Hは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表1である。
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【図３１Ｉ】図31Iは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表1である。
【図３１Ｊ】図31Jは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表1である。
【図３２Ａ】図32Aは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表2である。
【図３２Ｂ】図32Bは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表2である。
【図３２Ｃ】図32Cは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表2である。
【図３２Ｄ】図32Dは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表2である。
【図３２Ｅ】図32Eは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表2である。
【図３２Ｆ】図32Fは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表2である。
【図３２Ｇ】図32Gは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表2である。
【図３２Ｈ】図32Hは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表2である。
【図３２Ｉ】図32Iは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表2である。
【図３２Ｊ】図32Jは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表2である。
【図３２Ｋ】図32Kは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表2である。
【図３２Ｌ】図32Lは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表2である。
【図３２Ｍ】図32Mは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表2である。
【図３２Ｎ】図32Nは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表2である。
【図３３】図33は、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表3である。
【図３４Ａ】図34Aは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表4である。
【図３４Ｂ】図34Bは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表4である。
【図３４Ｃ】図34Cは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表4である。
【図３４Ｄ】図34Dは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表4である。
【図３５Ａ】図35Aは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表5である。
【図３５Ｂ】図35Bは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表5である。
【図３５Ｃ】図35Cは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表5である。
【図３５Ｄ】図35Dは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表5である。
【図３５Ｅ】図35Eは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表5である。
【図３５Ｆ】図35Fは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表5である。
【図３５Ｇ】図35Gは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表5である。
【図３５Ｈ】図35Hは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表5である。
【図３５Ｉ】図35Iは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表5である。
【図３５Ｊ】図35Jは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表5である。
【図３５Ｋ】図35Kは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表5である。
【図３５Ｌ】図35Lは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表5である。
【図３５Ｍ】図35Mは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表5である。
【図３５Ｎ】図35Nは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表5である。
【図３６Ａ】図36Aは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表6である。
【図３６Ｂ】図36Bは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表6である。
【図３６Ｃ】図36Cは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表6である。
【図３６Ｄ】図36Dは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表6である。
【図３６Ｅ】図36Eは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表6である。
【図３６Ｆ】図36Fは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表6である。
【図３６Ｇ】図36Gは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表6である。
【図３６Ｈ】図36Hは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表6である。
【図３６Ｉ】図36Iは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表6である。
【図３７Ａ】図37Aは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表7である。
【図３７Ｂ】図37Bは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表7である。
【図３７Ｃ】図37Cは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表7である。
【図３７Ｄ】図37Dは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表7である。
【図３７Ｅ】図37Eは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表7である。
【図３７Ｆ】図37Fは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表7である。
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【図３７Ｇ】図37Gは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表7である。
【図３７Ｈ】図37Hは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表7である。
【図３８Ａ】図38Aは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表8である。
【図３８Ｂ】図38Bは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表8である。
【図３８Ｃ】図38Cは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表8である。
【図３８Ｄ】図38Dは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表8である。
【図３８Ｅ】図38Eは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表8である。
【図３９Ａ】図39Aは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表9である。
【図３９Ｂ】図39Bは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表9である。
【図３９Ｃ】図39Cは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表9である。
【図３９Ｄ】図39Dは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表9である。
【図３９Ｅ】図39Eは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表9である。
【図３９Ｆ】図39Fは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表9である。
【図３９Ｇ】図39Gは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表9である。
【図３９Ｈ】図39Hは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表9である。
【図３９Ｉ】図39Iは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表9である。
【図３９Ｊ】図39Jは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表9である。
【図３９Ｋ】図39Kは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表9である。
【図３９Ｌ】図39Lは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表9である。
【図３９Ｍ】図39Mは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表9である。
【図３９Ｎ】図39Nは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表9である。
【図３９Ｏ】図39Oは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表9である。
【図３９Ｐ】図39Pは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表9である。
【図３９Ｑ】図39Qは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表9である。
【図３９Ｒ】図39Rは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表9である。
【図４０Ａ】図40Aは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表10である。
【図４０Ｂ】図40Bは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表10である。
【図４０Ｃ】図40Cは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表10である。
【図４０Ｄ】図40Dは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表10である。
【図４０Ｅ】図40Eは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表10である。
【図４０Ｆ】図40Fは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表10である。
【図４０Ｇ】図40Gは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表10である。
【図４０Ｈ】図40Hは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表10である。
【図４０Ｉ】図40Iは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表10である。
【図４０Ｊ】図40Jは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表10である。
【図４０Ｋ】図40Kは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表10である。
【図４０Ｌ】図40Lは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表10である。
【図４０Ｍ】図40Mは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表10である。
【図４０Ｎ】図40Nは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表10である。
【図４０Ｏ】図40Oは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表10である。
【図４０Ｐ】図40Pは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表10である。
【図４０Ｑ】図40Qは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表10である。
【図４０Ｒ】図40Rは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表10である。
【図４０Ｓ】図40Sは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表10である。
【図４０Ｔ】図40Tは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表10である。
【図４０Ｕ】図40Uは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表10である。
【図４０Ｖ】図40Vは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表10である。
【図４０Ｗ】図40Wは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表10である。
【図４０Ｘ】図40Xは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表10である。
【図４０Ｙ】図40Yは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表10である。
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【図４０Ｚ】図40Zは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表10である。
【図４０ＡＡ】図40AAは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表10である。
【図４０ＢＢ】図40BBは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表10である。
【図４０ＣＣ】図40CCは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表10である。
【図４０ＤＤ】図40DDは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表10である。
【図４０ＥＥ】図40EEは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表10である。
【図４０ＦＦ】図40FFは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表10である。
【図４０ＧＧ】図40GGは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表10である。
【図４０ＨＨ】図40HHは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表10である。
【図４０ＩＩ】図40IIは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表10である。
【図４０ＪＪ】図40JJは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表10である。
【図４１Ａ】図41Aは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表11である。
【図４１Ｂ】図41Bは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表11である。
【図４１Ｃ】図41Cは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表11である。
【図４１Ｄ】図41Dは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表11である。
【図４１Ｅ】図41Eは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表11である。
【図４１Ｆ】図41Fは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表11である。
【図４１Ｇ】図41Gは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表11である。
【図４１Ｈ】図41Hは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表11である。
【図４１Ｉ】図41Iは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表11である。
【図４１Ｊ】図41Jは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表11である。
【図４１Ｋ】図41Kは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表11である。
【図４１Ｌ】図41Lは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表11である。
【図４１Ｍ】図41Mは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表11である。
【図４１Ｎ】図41Nは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表11である。
【図４１Ｏ】図41Oは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表11である。
【図４１Ｐ】図41Pは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表11である。
【図４１Ｑ】図41Qは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表11である。
【図４１Ｒ】図41Rは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表11である。
【図４１Ｓ】図41Sは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表11である。
【図４１Ｔ】図41Tは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表11である。
【図４１Ｕ】図41Uは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表11である。
【図４１Ｖ】図41Vは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表11である。
【図４１Ｗ】図41Wは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表11である。
【図４１Ｘ】図41Xは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表11である。
【図４１Ｙ】図41Yは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表11である。
【図４１Ｚ】図41Zは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表11である。
【図４１ＡＡ】図41AAは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表11である。
【図４２Ａ】図42Aは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表12である。
【図４２Ｂ】図42Bは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表12である。
【図４２Ｃ】図42Cは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表12である。
【図４２Ｄ】図42Dは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表12である。
【図４２Ｅ】図42Eは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表12である。
【図４２Ｆ】図42Fは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表12である。
【図４２Ｇ】図42Gは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表12である。
【図４３Ａ】図43Aは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表13である。
【図４３Ｂ】図43Bは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表13である。
【図４３Ｃ】図43Cは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表13である。
【図４３Ｄ】図43Dは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表13である。
【図４３Ｅ】図43Eは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表13である。
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【図４３Ｆ】図43Fは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表13である。
【図４３Ｇ】図43Gは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表13である。
【図４３Ｈ】図43Hは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表13である。
【図４３Ｉ】図43Iは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表13である。
【図４３Ｊ】図43Jは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表13である。
【図４３Ｋ】図43Kは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表13である。
【図４３Ｌ】図43Lは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表13である。
【図４３Ｍ】図43Mは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表13である。
【図４３Ｎ】図43Nは、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表13である。
【図４４】図44は、本発明に有用な分子の例示態様の構造式を示す表14である。
【図４５Ａ】図45Aは、本発明の例示態様の構造式を示す表15である。
【図４５Ｂ】図45Bは、本発明の例示態様の構造式を示す表15である。
【図４６Ａ】図46Aは、特定の化合物の構造式を示す表16である。
【図４６Ｂ】図46Bは、特定の化合物の構造式を示す表16である。
【図４６Ｃ】図46Cは、特定の化合物の構造式を示す表16である。
【図４６Ｄ】図46Dは、特定の化合物の構造式を示す表16である。
【図４６Ｅ】図46Eは、特定の化合物の構造式を示す表16である。
【図４６Ｆ】図46Fは、特定の化合物の構造式を示す表16である。
【図４６Ｇ】図46Gは、特定の化合物の構造式を示す表16である。
【図４６Ｈ】図46Hは、特定の化合物の構造式を示す表16である。
【図４７Ａ】図47Aは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17である。
該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収(vertical absorption)、発光波長
、一重項-三重項エネルギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７Ｂ】図47Bは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17である。
該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項エネル
ギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７Ｃ】図47Cは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17である。
該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項エネル
ギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７Ｄ】図47Dは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17である。
該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項エネル
ギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７Ｅ】図47Eは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17である。
該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項エネル
ギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７Ｆ】図47Fは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17である。
該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項エネル
ギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７Ｇ】図47Gは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17である。
該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項エネル
ギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７Ｈ】図47Hは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17である。
該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項エネル
ギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７Ｉ】図47Iは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17である。
該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項エネル
ギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７Ｊ】図47Jは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17である。
該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項エネル
ギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
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【図４７Ｋ】図47Kは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17である。
該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項エネル
ギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７Ｌ】図47Lは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17である。
該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項エネル
ギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７Ｍ】図47Mは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17である。
該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項エネル
ギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７Ｎ】図47Nは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17である。
該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項エネル
ギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７Ｏ】図47Oは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17である。
該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項エネル
ギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７Ｐ】図47Pは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17である。
該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項エネル
ギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７Ｑ】図47Qは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17である。
該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項エネル
ギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７Ｒ】図47Rは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17である。
該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項エネル
ギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７Ｓ】図47Sは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17である。
該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項エネル
ギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７Ｔ】図47Tは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17である。
該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項エネル
ギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７Ｕ】図47Uは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17である。
該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項エネル
ギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７Ｖ】図47Vは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17である。
該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項エネル
ギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７Ｗ】図47Wは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17である。
該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項エネル
ギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７Ｘ】図47Xは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17である。
該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項エネル
ギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７Ｙ】図47Yは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17である。
該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項エネル
ギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７Ｚ】図47Zは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17である。
該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項エネル
ギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７ＡＡ】図47AAは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17であ
る。該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項エ
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ネルギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７ＢＢ】図47BBは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17であ
る。該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項エ
ネルギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７ＣＣ】図47CCは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17であ
る。該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項エ
ネルギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７ＤＤ】図47DDは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17であ
る。該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項エ
ネルギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７ＥＥ】図47EEは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17であ
る。該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項エ
ネルギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７ＦＦ】図47FFは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17であ
る。該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項エ
ネルギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７ＧＧ】図47GGは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17であ
る。該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項エ
ネルギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７ＨＨ】図47HHは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17であ
る。該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項エ
ネルギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７ＩＩ】図47IIは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17であ
る。該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項エ
ネルギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７ＪＪ】図47JJは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17であ
る。該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項エ
ネルギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７ＫＫ】図47KKは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17であ
る。該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項エ
ネルギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７ＬＬ】図47LLは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17であ
る。該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項エ
ネルギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７ＭＭ】図47MMは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17であ
る。該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項エ
ネルギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７ＮＮ】図47NNは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17であ
る。該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項エ
ネルギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７ＯＯ】図47OOは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17であ
る。該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項エ
ネルギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７ＰＰ】図47PPは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17であ
る。該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項エ
ネルギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７ＱＱ】図47QQは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17であ
る。該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項エ
ネルギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７ＲＲ】図47RRは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17であ
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る。該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項エ
ネルギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７ＳＳ】図47SSは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17であ
る。該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項エ
ネルギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７ＴＴ】図47TTは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17であ
る。該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項エ
ネルギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７ＵＵ】図47UUは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17であ
る。該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項エ
ネルギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７ＶＶ】図47VVは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17であ
る。該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項エ
ネルギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７ＷＷ】図47WWは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17であ
る。該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項エ
ネルギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７ＸＸ】図47XXは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17であ
る。該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項エ
ネルギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７ＹＹ】図47YYは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17であ
る。該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項エ
ネルギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７ＺＺ】図47ZZは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17であ
る。該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項エ
ネルギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７ＡＡＡ】図47AAAは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17で
ある。該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項
エネルギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７ＢＢＢ】図47BBBは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17で
ある。該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項
エネルギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４７ＣＣＣ】図47CCCは、表1～14中の例示化合物についての発光データを示す表17で
ある。該データは、計算されたHOMOおよびLUMO値、鉛直吸収、発光波長、一重項-三重項
エネルギーギャップおよびS1～S0振動子強度を含む。
【図４８Ａ】図48Aは、特定の化合物の構造式を示す表18である。
【図４８Ｂ】図48Bは、特定の化合物の構造式を示す表18である。
【発明を実施するための形態】
【００１５】
発明の詳細な説明
　本発明の例示態様の記載を以下に示す。
【００１６】
用語
　用語「アルキル」は、本明細書で使用する場合、特定の数の炭素原子を有する飽和脂肪
族の分岐または直鎖一価炭化水素ラジカルをいう。したがって、「C1-C6アルキル」は、
直鎖または分岐の配列中に1～6個の炭素原子を有するラジカルを意味する。「C1-C6アル
キル」の例としては、n-プロピル、i-プロピル、n-ブチル、i-ブチル、sec-ブチル、t-ブ
チル、n-ペンチル、n-ヘキシル、2-メチルブチル、2-メチルペンチル、2-エチルブチル、
3-メチルペンチルおよび4-メチルペンチルが挙げられる。アルキルは、ハロゲン、-OH、C

1-C6アルキル、C1-C6アルコキシ、-NO2、-CNおよび-N(R1)(R2)で任意に置換され得、ここ
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でR1およびR2は、それぞれ独立して、-HおよびC1-C3アルキルから選択される。
【００１７】
　用語「アルケニル」は、本明細書で使用する場合、1つ以上の炭素-炭素二重結合を有す
る直鎖または分岐のアルキル基をいう。したがって、「C2-C6アルケニル」は、1つ以上の
二重鎖結合を有する直鎖または分岐の配列中に2～6個の炭素原子を有するラジカルを意味
する。「C2-C6アルケニル」の例としては、エテニル、プロペニル、ブテニル、ペンテニ
ル、ヘキセニル、ブタジエニル、ペンタジエニルおよびヘキサジエニルが挙げられる。ア
ルケニルは、アルキルに関して上述される置換基で任意に置換され得る。
【００１８】
　用語「アルキニル」は、本明細書で使用する場合、1つ以上の炭素-炭素三重結合を有す
る直鎖または分岐のアルキル基をいう。したがって、「C2-C6アルキニル」は、1つ以上の
三重結合を有する直鎖または分岐の配列において2～6個の炭素原子を有するラジカルを意
味する。C2-C6「アルキニル」の例としては、エチニル、プロピニル、ブチニル、ペンチ
ニルおよびヘキシニルが挙げられる。アルキニルは、アルキルに関して上述される置換基
で任意に置換され得る。
【００１９】
　用語「シクロアルキル」は、本明細書で使用する場合、3～12個の炭素環原子を含む飽
和単環式または縮合多環式環系をいう。飽和単環式シクロアルキル環としては、例えばシ
クロプロピル、シクロブチル、シクロペンチル、シクロヘキシルおよびシクロオクチルが
挙げられる。飽和の二環式および多環式シクロアルキル環としては、例えばノルボルナン
、[2.2.2]ビシクロオクタン、デカヒドロナフタレンおよびアダマンタンが挙げられる。
シクロアルキルは、アルキルに関して上述される置換基で任意に置換され得る。
【００２０】
　用語「アミノ」は、本明細書で使用する場合、「-NH2」、「NHRP」、または「NRpRq」
基を意味し、ここでRpおよびRqは、アルキル、アルケニル、アルキニル、アルコキシ、シ
クロアルキル、アリールおよびヘテロアリールであり得る。アミノは、第1級(NH2)、第2
級(NHRP)または第3級(NRpRq)であり得る。
【００２１】
　用語「アルキルアミノ」は、本明細書で使用する場合、「NHRP」または「NRpRq」基を
いい、ここでRpおよびRqは、アルキル、アルケニル、アルキニル、アルコキシまたはシク
ロアルキルであり得る。用語「ジアルキルアミノ」は、本明細書で使用する場合、「NRpR

q」基をいい、ここでRpおよびRqは、アルキル、アルケニル、アルキニル、アルコキシま
たはシクロアルキルであり得る。
【００２２】
　用語「アルコキシ」は、本明細書で使用する場合、「アルキル-O-」基をいい、ここで
アルキルは先に定義される。アルコキシ基の例としては、メトキシまたはエトキシ基が挙
げられる。アルコキシの「アルキル」部分は、アルキルに関して上述されるように、任意
に置換され得る。
【００２３】
　用語「アリール」は、本明細書で使用する場合、炭素原子からなる芳香族単環式または
多環式の環系をいう。したがって、「C6-C18アリール」は、6～18個の炭素原子を含む単
環式または多環式の環系である。アリール基の例としては、フェニル、インデニル、ナフ
チル、アズレニル、ヘプタレニル、ビフェニル、インダセニル、アセナフチレニル、フル
オレニル、フェナレニル、フェナントレニル、アントラセニル、シクロペンタシクロオク
テニルまたはベンゾシクロオクテニルが挙げられる。アリールは、ハロゲン、-OH、C1-C6
アルキル、C2-C6アルケニル、C2-C6アルキニル、C1-C6ハロアルキル、C1-C6アルコキシ、
C6-C18アリール、C6-C18ハロアリール、(5～20原子)ヘテロアリール、-C(O)C1-C3ハロア
ルキル、-S(O)2-、-NO2、-CNおよびオキソで任意に置換され得る。
【００２４】
　用語「ハロゲン」または「ハロ」は、本明細書で使用する場合、フッ素、塩素、臭素ま
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たはヨウ素をいう。
【００２５】
　用語「ヘテロアリール」は、本明細書で使用する場合、酸素、窒素または硫黄などの1
つ以上のヘテロ原子を含む単環式または縮合多環式の芳香族環をいう。例えば、ヘテロア
リールは、少なくとも1つのヘテロ原子を含む5～20員の単環式または縮合多環式芳香環を
意味する「5～20の原子ヘテロアリール」であり得る。ヘテロアリール基の例としては、
ピリジニル、ピリダジニル、イミダゾリル、ピリミジニル、ピラゾリル、トリアゾリル、
ピラジニル、キノリル、イソキノリル、テトラゾリル、フリル、チエニル、イソキサゾリ
ル、チアゾリル、オキサゾリル、イソチアゾリル、ピロリル、キノリニル、イソキノリニ
ル、インドリル、ベンゾイミダゾリル、ベンゾフラニル、シンノリニル、インダゾリル、
インドリジニル、フタラジニル、ピリダジニル、トリアジニル、イソインドリル、プリニ
ル、オキサジアゾリル、チアゾリル、チアジアゾリル、フラザニル、ベンゾフラザニル、
ベンゾチオフェニル、ベンゾトリアゾリル、ベンゾチアゾリル、ベンゾキサゾリル、キナ
ゾリニル、キノキサリニル、ナフチリジニル、ジヒドロキノリル、テトラヒドロキノリル
、ジヒドロイソキノリル、テトラヒドロイソキノリル、ベンゾフリル、フロピリジニル、
ピロロピリミジニルおよびアザインドリルが挙げられる。ヘテロアリールは、アリールに
関して上述されるものと同じ置換基で任意に置換され得る。
【００２６】
　他の態様において、「5～20員ヘテロアリール」は、芳香族環が複素環に縮合した縮合
多環式環系をいう。これらのヘテロアリールの例としては、
【化７】

【化８】

が挙げられる
【００２７】
　用語「ハロアルキル」としては、本明細書で使用する場合、F、Cl、BrまたはIの1つ以
上で置換されたアルキルが挙げられ、ここでアルキルは、先に定義される。ハロアルキル
の「アルキル」部分は、アルキルに関して上述されるように任意に置換され得る。
【００２８】
　用語「ハロアリール」としては、本明細書で使用する場合、F、Cl、BrまたはIの1つ以
上で置換されたアリールが挙げられ、ここでアリールは、先に定義される。ハロアリール
の「アリール」部分は、アリールに関して上述されるように任意に置換され得る。
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【００２９】
　用語「オキソ」は、本明細書で使用する場合、=Oをいう。
【００３０】
　用語「ニトロ」は、本明細書で使用する場合、-NO2をいう。
【００３１】
　用語「対称分子(symmetrical molecule)」は、本明細書で使用する場合、群対称(group
 symmetric)または合成対称(synthetic symmetric)である分子をいう。用語「群対称(gro
up symmetric)」は、本明細書で使用する場合、分子対称性の群理論(group theory)に従
って対称性を有する分子をいう。用語「合成対称(synthetic symmetric)」は、本明細書
で使用する場合、領域選択的な(regioselective)合成戦略を必要としないように選択され
る分子をいう。
【００３２】
　用語「ドナー」は、本明細書で使用する場合、有機発光ダイオードに使用され得、かつ
励起の際にその最高被占軌道からアクセプターへと電子を供与しやすい分子断片をいう。
例示態様において、ドナーは、-6.5eV以上のイオン化電位を有する。
【００３３】
　用語「アクセプター」は、本明細書で使用する場合、有機発光ダイオードに使用され得
、かつ励起に供されたドナーからその最低被占軌道へと電子を受容しやすい分子断片をい
う。例示態様において、アクセプターは、-0.5eV以下の電子親和性を有する。
【００３４】
　用語「ブリッジ(bridge)」は、本明細書で使用する場合、アクセプター部分とドナー部
分の間で共有結合される分子に含まれ得るπ共役分子断片をいう。例えば、ブリッジは、
アクセプター部分、ドナー部分またはその両方にさらに共役され得る。なんら特定の理論
に拘束されず、ブリッジ部分はアクセプター部分およびドナー部分を特定の配置に立体的
に限定し、ドナー部分およびアクセプター部分の共役されたπ系の重複を防ぎ得ると考え
られる。適切なブリッジ分子の例としては、フェニル、エテニルおよびエチニルが挙げら
れる。
【００３５】
　用語「多価」は、本明細書で使用する場合、少なくとも2つの他の分子断片に結合する
分子断片をいう。例えば、ブリッジ部分は多価である。
【００３６】
　「
【化９】

」は、本明細書で使用する場合、2つの原子間の結合の点をいう。
【００３７】
OLEDの原理
　OLEDは典型的に、2つの電極の間の有機物質または化合物の層、陽極および陰極で構成
される。該有機分子は、該分子の一部または全部の共役により生じるπ電子の非局在化の
結果、導電性となる。電圧をかけると、電子は、陽極に存在する最高被占軌道(highest o
ccupied molecular orbital)(HOMO)から陰極に存在する有機分子の最低被占軌道(lowest 
unoccupied molecular orbital)(LUMO)へと流れる。HOMOから電子を除去することは、HOM
Oへの電子正孔の挿入とも称される。静電力により、電子と正孔が互いに対して運ばれ、
その後電子と正孔が再結合し、励起子(電子と正孔が結合した状態)が形成される。励起し
た状態が消失し、電子のエネルギーレベルが緩むと、可視スペクトル内の周波数を有する
放射が発せられる。この放射の周波数は、HOMOとLUMOの間のエネルギーの差である物質の
バンドギャップに依存する。
【００３８】
　電子および正孔が半整数スピン(half integer spin)を有するフェルミオンである場合
、電子および正孔のスピンがどのように結合されたかに応じて、励起子は一重項状態また
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は三重項状態のいずれかであり得る。統計的に、それぞれの一重項励起子に対して3つの
三重項励起子が形成される。三重項状態からの消失は、スピン禁止(spin forbidden)であ
り、これは遷移時間の増加および蛍光デバイスの内部効率の制限を生じる。燐光有機発光
ダイオードは、スピン起動相互作用を利用して、一重項状態と三重項状態の間の項間交差
(intersystem crossing)を促進し、それにより一重項状態および三重項状態の両方から発
光が得られ、内部効率が向上する。
【００３９】
　原型の燐光材料は、励起状態がIr原子から有機リガンドへの電荷遷移であるイリジウム
トリス(2-フェニルピリジン)(Ir(ppy)3)である。かかるアプローチにより、三重項の寿命
が約1μsまで低減され、蛍光などの十分に許容された遷移の発光寿命よりも数十倍遅くな
る。Ir系燐光体は、多くのディスプレイ用途に許容され得ることが明らかにされているが
、高い三重項密度のための損失により、より高い明るさの固体状の照明へのOLEDの適用が
依然として妨げられている。
【００４０】
　さらに、最近の研究により、従来のイリジウム系OLEDは、物理的な性能限界に達してい
ることが示唆されている。図1に示すように、OLEDの明るさは、減衰時間の増加に伴って
低下する。最も高いエネルギー三重項状態は図1のIr系材料における発光遷移の始まりで
あるので、さらなるスピン起動結合を通じたゼロ場分裂(zero-field splitting)の増加に
より、最終的に他の2つの三重項の有効寿命が延びる。この効果は、約1μsで経験的に観
察される漸近線の原因であると考えられる。
【００４１】
　最近開発された熱活性型遅延蛍光(TADF)は、一重項状態と三重項状態の間のエネルギー
分裂(energetic splitting)(Δ)を最小化することを求める。従来の0.4～0.7eVの値から
次数の隔たりのある(a gap of the order)熱エネルギーへの交換分裂(exchange splittin
g)の低減(kBTに比例、ここでkBはボルツマン定数を表し、Tは温度を表す)は、たとえ両状
態の間の結合が小さかったとしても、熱振動により一重項レベルと三重項下位レベルの間
で集団が移動し得ることを意味する。
【００４２】
　例示的TADF分子は、共有結合により、または共役リンカー(すなわち「ブリッジ」)を介
して直接結合されたドナー部分およびアクセプター部分からなる。「ドナー」部分は、励
起の際にそのHOMOから「アクセプター」部分へと電子を移行しやすい。「アクセプター」
部分は、「ドナー」部分からそのLUMOへと電子を受容しやすい。TADF分子のドナー-アク
セプターの性質は、非常に低いΔを示す電荷遷移特徴を有する低い励起状態を生じる。熱
による分子の移動はドナー-アクセプター系の光学的性質を無作為的に変化し得るので、
ドナー部分およびアクセプター部分の頑丈な三次元配置を使用して、励起の寿命の間の内
部変換による電荷遷移状態の非放射性減衰を制限し得る。
【００４３】
　そのため、一重項状態と三重項状態の間のエネルギー分裂(Δ)を低下すること、および
三重項励起子を活用し得る増加した逆項間交差(reversed intersystem crossing)(RISC)
を有する系を作製することが有利である。かかる系は発光寿命の低下を生じると考えられ
る。これらの特徴を有する系は、速い分解に供されることのない、今日では公知の青色OL
EDにおいて普及している青色の光を発し得る。
【００４４】
本発明の化合物
　熱または電子的手段により励起させた場合、本発明の分子は、可視スペクトルの青色ま
たは緑色の領域の光を生じ得る。該分子は、少なくとも1つのドナー部分、少なくとも1つ
のアクセプター部分、および任意にブリッジ部分を含む分子断片を含む。
【００４５】
　本発明の例示的分子の電子特性は、最初から公知の量子力学的計算法を使用してコンピ
ューターで計算され得る。特定の量子的性質について小化合物のライブラリーをスキャン
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することにより、上述の所望のスピン軌道/熱活性型遅延蛍光(SO/TADF)の性質を示す分子
を構築し得る。
【００４６】
　例えば、2.75eVより高い計算された三重項状態を有する分子断片を使用して本発明の分
子を構築することが有益であり得る。そのため、基本設定としてHartree-Fock等式を解く
ための6-31G*およびBecke、3パラメーターLee-Yang-Parrハイブリッド関数(hybrid funct
ional)(TD-DFT/B3LYP/6-31G*)として公知の関数の設定を使用して、時間依存汎密度関数
理論(time-dependent density functional theory)を使用して、特定の閾値より高いHOMO
および特定の閾値より低いLUMOを有する分子断片(部分)をスクリーニングし得、ここで該
部分の計算された三重項状態は、2.75eVより高い。
【００４７】
　そのため、例えばドナー部分(「D」)は、-6.5eV以上のHOMOエネルギー(例えばイオン化
電位)を有するので、選択され得る。アクセプター部分(「A」)は、例えば-0.5eV以下のLU
MOエネルギー(例えば電子親和性)を有するので、選択され得る。ブリッジ部分(「B」)は
、例えばアクセプター部分およびドナー部分を特定の配置中に立体的に制限して、それに
よりドナー部分およびアクセプター部分の共役π系の間の重複を防ぎ得る堅い共役した系
であり得る。
【００４８】
　したがって、第1の局面において、本発明は、少なくとも1つのアクセプター部分A、少
なくとも1つのドナー部分Dおよび任意にブリッジ部分Bを含む分子である。部分Dは、それ
ぞれの出現について独立して、1つ以上の置換基で任意に置換される単環式または縮合多
環式のアリールまたは5～20個の原子を有するヘテロアリールである。部分Aは、それぞれ
の出現について独立して、-CF3、-CN、または1つ以上の置換基で任意に置換される単環式
もしくは縮合多環式のアリールまたは5～20個の原子を有するヘテロアリールである。部
分Bは、それぞれの出現について独立して、1～4個の置換基で任意に置換されるフェニル
である。それぞれの部分Aは、部分Bまたは部分Dのいずれかに共有結合し、それぞれの部
分Dは部分Bまたは部分Aのいずれかに共有結合し、それぞれの部分Bは少なくとも1つの部
分Aおよび少なくとも1つの部分Dに共有結合する。第1の局面の例示態様において、それぞ
れの部分Aは部分Bまたは部分Dのいずれかに結合し、それぞれの部分Bは部分A、部分Dまた
は第2の部分Bのいずれかに結合し、それぞれの部分Dは部分Aまたは部分Bのいずれかに結
合する。第1の局面の別の例示態様において、部分Aは部分Dとは異なる。
【００４９】
　前述の結合の規則は、部分Aは別の部分Aに結合できないこと、部分Dは別の部分Dに結合
できないこと、およびそれぞれの部分Bは多価であり、そのために部分A、部分Dまたは第2
の部分Bのいずれかの少なくとも2つの他の部分に結合しなければならないことを意味する
。分子内に、Dで表される任意の分子断片と同じAで表される分子断片は存在しないことが
理解される。
【００５０】
　第2の局面において、本発明は、少なくとも1つのアクセプター部分A、少なくとも1つの
ドナー部分Dおよび任意に1つ以上のブリッジ部分Bを含む分子であり、ここでA、DおよびB
は、本発明の第1の局面に関して先に定義される。第1の局面における上記の部分に加えて
、部分Dは、-N(C6-C18アリール)2であり得る。第1の局面に関する上記の部分に加えて、
部分Aは、-S(O)2-であり得る。第1の局面に関して上述される部分に加えて、部分Bは、1
～4個の置換基で任意に置換されるC2-C6アルケニル、C2-C6アルキニルまたはC5-C12シク
ロアルキルであり得る。
【００５１】
　第3の局面において、本発明は、構造式(I)
(A)m-(B)l-(D)p　　(I)
で定義される分子であり、式中、A、BおよびDは、第1および第2の局面に関して先に定義
され、かつ
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部分Dは、それぞれの出現について独立して、それぞれ独立してC1-C6アルキル、C2-C6ア
ルケニル、C2-C6アルキニル、C6-C18アリール、(5～20原子)ヘテロアリール、C1-C6アル
コキシ、アミノ、C1-C3アルキルアミノ、C1-C3ジアルキルアミノまたはオキソから選択さ
れる1つ以上の置換基で任意に置換され、
部分Aは、それぞれの出現について独立して、C1-C6アルキル、C2-C6アルケニル、C2-C6ア
ルキニル、C6-C18アリール、(5～20原子)ヘテロアリール、C1-C6アルコキシ、-C(O)C1-C3
ハロアルキル、-S(O2)H、-NO2、-CN、オキソ、ハロゲンまたはC6-C18ハロアリールから独
立して選択される1つ以上の置換基で任意に置換され、
部分Bは、それぞれの出現について独立して、それぞれ独立してC1-C6アルキル、C2-C6ア
ルケニル、C2-C6アルキニル、C6-C18アリールまたは(5～20原子)ヘテロアリールから選択
される1～4個の置換基で任意に置換され、
mは、1より大きい整数であり、
pは、1より大きい整数であり、
lは、0または1より大きい整数のいずれかである。例示的態様において、lは1より大きい
。別の例示的態様において、lは、0、1または2である。
【００５２】
　第4の局面部おいて、本発明は、構造式(I)
(A)m-(B)l-(D)p　　(I)
で規定される分子であり、式中A、BおよびDは、本発明の第1または第2の局面に関して先
に定義され、かつ
部分Dは、それぞれの出現について独立して、本発明の第3の局面に関して上述される置換
基に加えて、-N(C6-C18アリール)2で任意に置換され、
部分Aは、それぞれの出現について独立して、本発明の第3の局面に関して上述されるよう
に任意に置換され、
部分Bは、それぞれの出現について独立して、本発明の第3の局面に関して上述されるよう
に任意に置換され、
mは、1より大きい整数であり、
pは、1より大きい整数であり、
lは、0または1より大きい整数のいずれかである。例示的態様において、lは1より大きい
。別の例示的態様において、lは0、1または2である。
【００５３】
　第5の局面において、本発明は、構造式(I)
(A)m-(B)l-(D)p　　(I)
で定義される分子であり、式中、A、BおよびDは、本発明の第1および第2の局面に関して
先に定義され、
部分Dは、それぞれの出現について独立して、第3および第4の局面に関して上述されるよ
うに任意に置換され、さらに各アルキル、アルケニル、アルキニル、アリールおよびヘテ
ロアリールは、C1-C6アルキル、5～20原子のヘテロアリールまたは-N(C6-C18アリール)2
から選択される1つ以上の置換基で任意にさらに置換され、
部分Aは、それぞれの出現について独立して、本発明の第3の局面に関して上述されるよう
に任意に置換され、
部分Bは、それぞれの出現について独立して、本発明の第3の局面に関して上述されるよう
に任意に置換され、
mは、1より大きい整数であり、
pは、1より大きい整数であり、
lは、0または1より大きい整数のいずれかである。例示的態様において、lは1より大きい
。別の例示的態様において、lは0、1または2である。
【００５４】
　第6の局面において、本発明は、本発明の第1または第2の局面に関して先に定義される
ような分子であり、ここで部分Dは、それぞれの出現について独立して、リストD1から選
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【化１０】

【化１１】

ここで、部分Dは、本発明の第3、4および5の局面に関して上述されるように任意に置換さ
れ得る。
【００５５】
　第7の局面において、本発明は、本発明の第1または第2の局面に関して先に定義される
分子であり、ここで部分Dは、それぞれの出現について独立して、リストD1、リストD2ま
たはその両方から選択され得る。
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【化１３】
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【化１４】

ここで、部分Dは、本発明の第3、4および5の局面に関して上述されるように任意に置換さ
れ得る。
【００５６】
　第8の局面において、本発明は、本発明の第1または第2の局面に関して先に定義される
ような分子であり、部分Dは、それぞれの出現について独立して、リストD1、リストD2、
リストD3またはそれらの任意の組合せから選択され得る。

【化１５】
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【化１８】
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【化１９】

ここで、部分Dは、本発明の第3、4および5の局面に関して上述されるように任意に置換さ
れ得る。
【００５７】
　第9の局面において、本発明は、本発明の第1または第2の局面に関して先に定義される
ような分子であり、ここで部分Aは、それぞれの出現について独立して、リストA1から選
択され得る。
【化２０】
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【化２１】

ここで、部分Aは、本発明の第3、4および5の局面に関して上述されるように任意に置換さ
れ得る。
【００５８】
　第10の局面において、本発明は、本発明の第1、2、3の局面に関して先に定義されるよ
うな分子であり、ここで部分Aは、それぞれの出現について独立して、リストA1、リストA
2または両方から選択され得る。

【化２２】



(34) JP 2017-518281 A 2017.7.6

10

20

30

40

【化２３】



(35) JP 2017-518281 A 2017.7.6

10

20

30

40

50

【化２４】

部分Aは、本発明の第3、4および5の局面に関して上述されるように任意に置換され得る。
【００５９】
　第11の局面において、本発明は、本発明の第1または第2の局面に関して先に定義される
ような分子であり、部分Aは、それぞれの出現について独立して、リストA1、リストA2、
リストA3またはそれらの任意の組合せから選択され得る。

【化２５】

ここで、部分Aは、本発明の第3、4および5の局面に関して上述されるように任意に置換さ
れ得る。
【００６０】
　第12の局面において、本発明は、本発明の第1または第2の局面に関して先に定義される
ような分子であり、ここで部分Bは、それぞれの出現について独立して、リストB1から選
択され得：

【化２６】

【化２７】
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ここで、部分Bは、本発明の第3、4および5の局面に関して上述されるように任意に置換さ
れ得る。
【００６１】
　第13の局面において、本発明は、本発明の第1または第2の局面に関して先に定義される
ような分子であり、部分Bは、それぞれの出現について独立して、リストB1、リストB2ま
たは両方から選択され得る。
【化２８】

ここで部分Bは、本発明の第3、4および5の局面に上述されるように任意に置換され得る。
【００６２】
　本発明の第6の局面の例示態様において、部分Dは、それぞれの出現について独立して、
リストD4から選択される。
【化２９】
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ここでそれぞれの分子中、
Qは、部分Aまたは部分B0-2-Aであり、各Mは、部分Aまたは部分B0-2-Aであり、
全ての基Qは同一であり、全ての基Mは同一であり、かつ
各基Qは任意の基Mと同一であるかまたは異なり、部分AおよびBは、本発明の第1、2および
3の局面に関して定義される。
【００６３】
　本発明の第7の局面の例示態様において、部分Dは、それぞれの出現について独立して、
リストD4、リストD5または両方から選択される。
【化３１】
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【化３３】
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【化３４】
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【化３５】

ここで、各分子中、
Qは、独立して、部分A、部分B0-2-A、H、C1-C3アルキル、C6-C18アリール、オキソ、(5～
20原子)ヘテロアリールおよび-N(C6-C18アリール)2からなる群より選択され、部分Aおよ
びBは、本発明の第1、2および3の局面に関して先に定義される。
【００６４】
　本発明の第7および第8の局面の例示態様において、部分Dは、それぞれの出現について
独立して、リストD6からも選択され得る。
【化３６】
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【化３７】
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【化３８】
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【化３９】
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【化４１】
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【化４２】
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【化４３】
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【化４４】

ここで、各分子中、
Qは、独立して部分A、部分B0-2-A、H、C1-C3アルキル、C6-C18アリール、オキソ、(5～20
原子)ヘテロアリールおよび-N(C6-C18アリール)2からなる群より選択され、
Mは、独立して、部分A、部分B0-2-A、H、C1-C3アルキル、C6-C18アリール、オキソ、(5～
20原子)ヘテロアリールおよび-N(C6-C18アリール)2からなる群より選択され、
QおよびMの少なくとも1つは、部分B0-2-Aであり、
全ての基Qは同一であり、全ての基Mは同一であり、かつ
各基Qは、任意の基Mと同一であるかまたは異なり、部分AおよびBは、本発明の第1、2およ
び3の局面に関して先に定義される。
【００６５】
　本発明の第9の局面の例示態様において、部分Aは、それぞれの出現について独立して、
リストA4から選択される。
【化４５】
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【化４７】

ここで、各分子中、
Wは、部分Dまたは部分B0-2-Dであり、各Xは、部分Dまたは部分B0-2-Dであり、
全ての基Wは同一であり、全ての基Xは同一であり、かつ
各基Wは、任意の基Xと同一であるかまたは異なり、部分DおよびBは、本発明の第1、2およ
び3の局面に関して先に定義される。
【００６６】
　本発明の第10の局面の例示態様において、部分Aは、それぞれの出現について独立して
、リストA4、リストA5または両方から選択され得る。
【化４８】
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【化５０】
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【化５１】

ここで、各分子中、
Xは、部分D、部分B0-2-D、H、C1-C3アルキル、C6-C18アリール、オキソ、C1-C3ハロアル
キル、-CN、-CF3、-C(O)C1-C3ハロアルキル、-Fおよび-S(O2)Hからなる群より選択され、
部分DおよびBは、本発明の第1、2および3に関して先に定義される。
【００６７】
　本発明の第10および11の局面の例示態様において、部分Aは、それぞれの出現について
独立して、リストA4、リストA5、リストA6またはそれらの任意の組合せから選択され得る
。
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【化５４】

【化５５】
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ここで、各分子中、
Xは、部分B0-2-D、H、C1-C3アルキル、C6-C18アリール、オキソ、C1-C3ハロアルキル、-C
N、-CF3、-C(O)C1-C3ハロアルキル、-Fおよび-S(O2)Hからなる群より選択され、
Wは、部分B0-2-D、H、C1-C3アルキル、C1-C3アシルアルキル、C6-C18アリール、オキソ、
C1-C3ハロアルキル、-CN、-CF3、-C(O)C1-C3ハロアルキル、-Fおよび-S(O2)Hからなる群
より選択され、
WおよびXの少なくとも1つは、部分B0-2-Dであり、
全ての基Wは同一であり、全ての基Xは同一であり、かつ
各基Wは、任意の基Xと同一であるかまたは異なり、部分DおよびBは、本発明の第1、2およ
び3の局面に関して先に定義される。
【００６８】
　本発明の第12の局面の例示態様において、部分Bは、それぞれの出現について独立して
、リストB3から選択される。
【化５６】

ここで、各分子中、
Yは、部分A、部分B0-1-A、部分Dまたは部分B0-1-Dであり、各Zは、部分A、部分B0-1-A、
部分Dまたは部分B0-1-Dであり、
所定の分子中、全ての基Yは同一であり、全ての基Zは同一であり、かつ
各基Yは、任意の基Zと同一であるかまたは異なり、部分AおよびDは、本発明の第1、2およ
び3の局面に関して先に定義される。
【００６９】
　本発明の第13の局面の例示態様において、部分Bはまた、リストB3、リストB4または両
方から選択され得る。
【化５７】

ここで、各分子中、
Zは、独立して、部分A、部分B0-1-A、部分D、部分B0-1-D、H、C1-C3アルキルおよびC6-C1
8アリールからなる群より選択され、部分AおよびDは、本発明の第1、2および3の局面に関
して先に定義される。
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【００７０】
　本発明の第12および13の局面の例示態様において、部分Bはまた、リストB3、リストB4
、リストB5またはそれらの任意の組合せから選択され得る。
【化５８】

ここで、各分子中、
Zは、部分A、部分B0-1-A、部分D、部分B0-1-D、H、C1-C3アルキルまたはC6-C18アリール
であり、
Yは、部分A、部分B0-1-A、部分Dまたは部分B0-1-Dであり、各Zは、部分A、部分B0-1-A、
部分Dまたは部分B0-1-Dであり、
所定の分子中、全ての基Yは同一であり、全ての基Zは同一であり、
各基Yは、任意の基Zと同一であるかまたは異なり、部分AおよびDは、本発明の第1、2およ
び3の局面に関して先に定義される。
【００７１】
　本発明の第12の局面の例示態様において、部分Bは、それぞれの出現について独立して
、リストB3、リストB4、リストB5、リストB6またはそれらの任意の組合せから選択される
。

【化５９】

ここで、各分子中、
Yは、部分A、部分B0-1-A、部分Dまたは部分B0-1-Dであり、各Zは、部分A、部分B0-1-A、
部分Dまたは部分B0-1-Dであり、
所定の分子中、全ての基Yは同一であり、全ての基Zは同一であり、
各基Yは、任意の基Zと同一であるかまたは異なり、部分AおよびDは、本発明の第1、2およ
び3の局面に関して先に定義される。
【００７２】
　本発明の第13の局面の例示態様において、部分Bは、それぞれの出現について独立して
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、リストB3、リストB4、リストB5、リストB6、リストB7またはそれらの任意の組合せから
選択される。
【化６０】

【化６１】

ここで、各分子中、
Zは、部分A、部分B0-1-A、部分D、部分B0-1-D、H、C1-C3アルキルまたはC6-C18アリール
であり、部分AおよびDは、本発明の第1、2および３の局面に関して先に定義される。
【００７３】
　本発明の第12および13の局面の例示態様において、部分Bは、それぞれの出現について
独立して、リストB3、リストB4、リストB5、リストB6、リストB7、リストB8またはそれら
の任意の組合せから選択される。
【化６２】

ここで、各分子中、
Zは、部分A、部分B0-1-A、部分D、部分B0-1-D、H、C1-C3アルキルまたはC6-C18アリール
であり、
Yは、部分A、部分B0-1-A、部分D、部分B0-1-D、H、C1-C3アルキルまたはC6-C18アリール
であり、
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各基Yは、任意の基Zと同一であるかまたは異なり、部分AおよびDは、本発明の第1、2およ
び3の局面に関して先に定義される。
【００７４】
　上記の本発明の第1～第13の局面のいずれか1つの例示態様において、部分Dは、それぞ
れ独立してC1-C3アルキル、C6-C18アリールまたはオキソから選択される1つ以上の置換基
で任意に置換され、ここでA、BおよびDは、本発明の第1または第2の局面に関して先に定
義される。
【００７５】
　上記の本発明の第1～第13の局面のいずれか1つの例示態様において、部分Dは、それぞ
れ独立して(5～20原子)ヘテロアリールまたは-N(C6-C18アリール)2から選択される1つ以
上の置換基で任意に置換され、A、BおよびDは、本発明の第1または第2の局面に関して先
に定義される。
【００７６】
　上記の本発明の第1～第13の局面のいずれか1つの例示態様において、部分Dは、それぞ
れ独立してC1-C3アルキル、C6-C18アリール、オキソ、(5～20原子)ヘテロアリールまたは
-N(C6-C18アリール)2から選択される1つ以上の置換基で任意に置換され、A、BおよびDは
、本発明の第1または第2の局面に関して先に定義される。
【００７７】
　上記の本発明の第1～第13の局面のいずれか1つの例示態様において、部分Aは、それぞ
れ独立してC1-C3アルキル、C6-C18アリール、オキソ、C1-C3ハロアルキル、-CN、-CF3、-
C(O)C1-C3ハロアルキル、-Fおよび-S(O2)Hから選択される1つ以上の置換基で任意に置換
され、A、BおよびDは、本発明の第1または第2の局面に関して先に定義される。
【００７８】
　上記の本発明の第1～第13の局面のいずれか1つの例示態様において、部分Bは、C1-C3ア
ルキルで任意に置換され、A、BおよびDは、本発明の第1または第2の局面に関して先に定
義される。
【００７９】
　上記の本発明の第1～第13の局面のいずれか1つの例示態様において、部分Bは、C6-C18
アリールで任意に置換され、A、BおよびDは、本発明の第1または第2の局面に関して先に
定義される。
【００８０】
　上記の本発明の第1～第13の局面のいずれか1つの例示態様において、部分Bは、それぞ
れ独立してC1-C3アルキルまたはC6-C18アリールから選択される1つ以上の置換基で任意に
置換され、A、BおよびDは、本発明の第1または第2の局面に関して先に定義される。
【００８１】
　第14の局面において、本発明は、表1～14中に示される構造式の1つの分子である。表1
～14の構造式中(*)で示される炭素またはヘテロ原子は、非置換であるか、またはC1-C6ア
ルキル、-OH、-CN、ハロ、C6-C12アリール、5～20原子のヘテロアリール、-N(R19)2また
は-N(R20)2で置換され、ここで各R19は独立して、HまたはC1-C6アルキルまたはC5-C12シ
クロアルキルであり、各R20は独立して、HまたはC6-C18アリールである。
【００８２】
　本発明の第15の局面において、該分子は、表1～14中の構造式B4、J68、J79、K39、K55
、K57、K100、K177またはN6で表されない。
【００８３】
　第15の局面の例示態様において、本発明は、表15から選択される分子である。
【００８４】
　第16の局面において、本発明は、構造式(II)～(XI)：
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【化６３】

で表される分子である。
【００８５】
　構造式(II)～(XI)中、Ar1およびAr3はそれぞれの出現について独立して、リストMlから
選択される。
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【００８６】
　構造式(II)～(XI)中、Ar2は、それぞれの出現について独立して、リストM2から選択さ
れる。

【化７２】



(71) JP 2017-518281 A 2017.7.6

10

20

30

40

【化７３】

【００８７】
　本発明の第17の局面において、該分子は、表1～14に表される構造式の1つであり、ここ
で炭素、ここで表1～14中に表される構造式中(*)で示される炭素またはヘテロ原子は、非
置換であるか、またはC1-C6アルキル、-OH、-CN、ハロ、C6-C12アリール、5～20原子のヘ
テロアリール、-N(R19)2もしくは-N(R20)2で置換され、ここで各R19は独立して、Hまたは
C1-C6アルキルであり、各R20は独立して、HまたはC6-C18アリールである。
【００８８】
　本発明の第17の局面において、該分子は、表1～14中のB4、J68、J79、K39、K55、K57、
K100、K177またはN6で表される構造式の1つではない。
【００８９】
　本発明の第17の局面の例示態様において、Ar1およびAr3は異なる。
【００９０】
　第18の局面において、本発明は、構造式(XII)：

【化７４】

で表される分子である。
【００９１】
　本発明の構造式(XII)において、
E1、E2、E3、E4、E5およびE6は、それぞれ独立して、CHまたはNである。
R1およびR2は、それぞれ独立して、H、C1-C6アルキル、C6-C18アリールまたは(5～20)原
子ヘテロアリールである。例えば、R1およびR2は、それぞれ独立して、HまたはC6-C12ア
リールである。
R21、R22、R23およびR24は、それぞれ独立して、HまたはC1-C3アルキルである。例えば、
R21、R22、R23およびR24は、それぞれHである。
F1およびF2は、それぞれ独立して、CR'またはNであり、ここでR'は、H、C1-C6アルキル、
C6-C18アリールまたは-(Ar5)q-Gである。例えば、F1およびF2は、それぞれCR'である。別
の例示態様において、F1はC-Hであり、F2はC-Gである。
Ar4またはAr5は、それぞれ独立して、1～4個のC1-C3アルキルで任意に置換されるフェニ
ルである。例えば、Ar4またはAr5は、それぞれ独立して、以下の構造式：
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【化７５】

で表される部分である。
【００９２】
　別の例において、Ar4は、以下の構造式：

【化７６】

で表される部分である。
pは、0、1または2である。例えば、pは1である。
qは、0または1である。例えば、qは0である。
Gは、Hまたは以下の構造式：
【化７７】

の1つで表される部分であり、式中、E7、E8、E9およびE10は、それぞれ独立して、CHまた
はNであり、R3、R4、R5およびR6は、それぞれ独立して、C1-C3アルキル、C6-C18アリール
、ハロまたは-CNである。例えば、Gは、Hまたは以下の構造式：

【化７８】

で表される部分である。
【００９３】
　本発明の構造式(XII)において、E1、E2およびE3がそれぞれNであり、F1およびF2がそれ
ぞれCR'である場合、各R'は、構造式：

【化７９】

で表される部分ではない。
【００９４】
　本発明の第18の局面の例示態様において、R1およびR2は、それぞれ独立して、HまたはC

6-C12アリールであり、pは1であり、残りの変数の値および例示的な値は、構造式(XII)に
関して上述される。
【００９５】
　本発明の第18の局面の別の例示態様において、Ar4またはAr5は、それぞれ独立して、以
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【化８０】

で表される部分であり、残りの変数の値または例示的な値は、構造式(XII)に関して上述
される。
【００９６】
　本発明の第18の局面の別の例示態様において、F1およびF2は、それぞれCR'であり、こ
こで残りの変数の値および例示的な値は、構造式(XII)に関して上述される。
【００９７】
　本発明の第18の局面の別の例示態様において、qは0であり、残りの変数の値および例示
的な値は、構造式(XII)に関して上述される。
【００９８】
　本発明の第18の局面の別の例示態様において、Gは、Hまたは以下の構造式：

【化８１】

で表される部分である。
【００９９】
　本発明の第18の局面の別の例示態様において、該分子は、以下の構造式：
【化８２】

で表され、ここでR1およびR2は、それぞれ独立して、HまたはC6-C12アリールであり、R10

およびR11は、それぞれ独立して、Hまたは以下の構造式：

【化８３】

で表される部分であり、残りの変数の値および例示的な値は、構造式(XII)に関して先に
定義される。
【０１００】
　本発明の第18の局面の別の例示態様において、該分子は、以下の構造式：
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【化８４】

で表される。
【０１０１】
　本発明の第18の局面の別の例示態様において、該分子は、以下の構造式：

【化８５】

で表される。
【０１０２】
　第19の局面において、本発明は、第1の電極、第2の電極、および第1の電極と第2の電極
の間に配置された有機層を含む有機発光デバイスである。例示態様において、該有機層は
、上述の本発明の第1～第18の局面のいずれか1つ由来の分子を含む。別の例示態様におい
て、該有機層は、表1～14から選択される構造式で表される少なくとも1つの発光分子を含
む。さらに別の例示態様において、該有機層は、表15の構造式のいずれか1つで表される
少なくとも1つの発光分子を含む。
【０１０３】
　第20の局面において、本発明は、表16に表される構造式で表されない。
【０１０４】
　第21の局面において、本発明は、表18に表される構造式で表されない。
【０１０５】
　第22の局面において、本発明は、表16または表18に表される構造式で表されない。
【０１０６】
　上述の本発明の第1～第22の局面のいずれか1つの例示態様において、部分Aおよび部分D
は異なる。
【０１０７】
　上述の本発明の第1～第22の局面のいずれか1つの例示態様において、部分Dは、-6.5eV
を超える最高被占軌道(HOMO)エネルギーを有し、部分Aは、-0.5eV未満の最低被占軌道(LU
MO)エネルギーを有する。
【０１０８】
　上述の本発明の第1～第22の局面のいずれか1つの例示態様において、該分子は、群対称
または合成対称である。
【０１０９】
　上述の本発明の第1～第22の局面のいずれか1つの例示態様において、該分子は、以下の
構造式：
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【化８６】

の1つで表される。
【０１１０】
コンビナトリアルアセンブリおよびスクリーニング
　可視発光の色などの所望の性質を有する本発明の例示分子は、下記のコンビナトリアル
方法を使用して、上述のアクセプター、ドナーおよびブリッジの部分から構築され得る。
ほんのわずかの例示化合物を以下に示すが、異なる部分の異なる組み合わせを使用して、
化合物のコンビナトリアルライブラリーを生成し得ることが理解される。以下の例示部分
は、本発明における概念を例示することのみが意図され、限定を意図するものではない。
【０１１１】
　第1の工程において、アクセプター部分またはドナー部分として機能する化学部分の能
力について、化学部分のライブラリーをスクリーニングする。調べられる例示的な性質と
しては、最高被占軌道(すなわち「ドナー」部分)のイオン化電位、および最低被占軌道(
すなわち「アクセプター」部分)の電子親和性などの所望の量子力学的計算数値が挙げら
れる。例示態様において、ドナー部分が-6.5eV以上のイオン化電位を有することが計算さ
れる場合、ドナー部分を選択し得る。別の例示態様において、アクセプター部分が-0.5eV
以下の電子親和性を有することが計算される場合、アクセプター部分を選択し得る。スク
リーニング後に選択された例示ドナー部分は、

【化８７】

であり得、スクリーニング後に選択される例示アクセプター部分は、
【化８８】

であり得、ここで(*)は、ドナー部分およびアクセプター部分の、お互いまたはブリッジ
部分のいずれかへの結合の点を示す。
【０１１２】
　第2の、任意の工程において、選択されたドナーおよび/またはアクセプターが「マルチ
サイト(multi-site)」である場合、マルチサイトドナー部分をシングルサイトブリッジ部
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分と結合させ、および/またはマルチサイトアクセプター部分をシングルサイトブリッジ
部分と結合させる。ドナーおよび/またはアクセプター部分が「シングルサイト」部分で
ある場合、マルチサイトブリッジ部分を、選択された部分と結合させ得る。コンビナトリ
アルアセンブリの目的で、「サイト」の数は、電位的に異なる(potentially different)
部分がいくつ結合するかをいう。例えば、Qで標識された部位で結合した全ての部分は同
一である必要があるので、以下の部分：
【化８９】

は、1つの「サイト」を有する。同様に、QおよびMが同一であり得るかまたは異なり得る
ので、以下の部分：

【化９０】

は、2つの「サイト」を有する。そのため、分子中の窒素原子は「マルチサイト」である
。
【０１１３】
　第1の工程由来の例示部分において、両方の部分はシングルサイトである。例示的「マ
ルチサイト」ブリッジは：

【化９１】

であり得、ここで、YおよびZで結合した部分は異なる。ドナー部分がブリッジと結合し、
アクセプターがブリッジと結合する場合、以下の部分：
【化９２】

が生じる。
【０１１４】
　第3の工程において、第2の工程を繰り返して、該分子にブリッジ部分を連続的に付加し
得る。制限は、生成される最終分子のサイズだけである。上記の位置YまたはZでブリッジ
分子を添加し得、同じブリッジ部分または異なるブリッジ部分になり得る。一例示態様に
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おいて、ブリッジ部分の数は、0～3個に制限され得る。別の例において、ドナー部分およ
びアクセプター部分の数、または該分子の合計分子量が制限され得る。例示態様において
、該分子は対称である。対称性を使用して、コンビナトリアルプロセスの分子を安定なも
のに限定し得る。そのため、例えば、工程2から該部分に付加されるさらなるブリッジ部
分は、
【化９３】

であり得る。
【０１１５】
　第4の工程において、ブリッジ部分上の非結合点は、工程3におけるサイズ制限に違反す
ることなく、それぞれの分子が少なくとも1つのドナー部分およびアクセプター部分を含
むように、(1)結合したブリッジ部分を有さないドナー部分もしくはアクセプター部分、
または(2)アクセプター部分もしくはドナー部分のいずれかに結合した他のブリッジ部分
のいずれか一方のみと結合する。
【０１１６】
　上述の例示部分および原則を使用して、以下の例示分子：

【化９４】
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【化９５】

を作製し得る。
【０１１７】
　第5の工程において、所望のHOMO値およびLUMO値、垂直吸収(vertical absorption)(基
底状態から励起状態へと分子を励起するのに必要なエネルギー)、減衰の速度(S1からS0へ
の振動子強度、例えば励起後の分子の発光がどの程度速いかおよび/またはどの程度明る
いか)、ナノメートルでの可視光発光の推定される色、ならびに一重項-三重項ギャップ(
最低一重項励起状態S1と、最低三重項励起状態T1のエネルギーの差)などの量子力学的算
定数値に基づいて、結合した潜在的なドナー、アクセプターおよびブリッジをスクリーニ
ングし得る。本発明に包含される分子についてのこれらの算定数値の例を表17に示す。
【実施例】
【０１１８】
実施例
化合物J78
　化合物J78は、図2に図示されるスキーム1に従って当業者により合成され得る。Alfa Ae
sarの開始物質S1-1(CAS No. 57102-42-8)が購入可能である。Acros Organicsの開始物質S
1-2(CAS No. 95-51-2)が購入可能である。第1の工程において、化合物S1-1を、化合物S1-
2、カリウムtert-ブトキシド、Pd(OAc)2およびPtBu3と、トルエン中120℃で24時間合わせ
て化合物S1-3を形成する。第2の工程において、化合物S1-3を、炭酸カリウム、Pd(OAc)2
およびPtBu3HBF4と、DMA中180℃で24時間合わせて、化合物S1-4を形成する。第3の工程に
おいて、化合物S1-4を、化合物S1-5(Acros Organicsから販売、CAS No. 589-87-7)、K3PO
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4およびヨウ化銅と、トルエン中80℃で10分間合わせて、化合物S1-6を形成する。第4の工
程において、化合物S1-6を、ヘキサン:シクロペンチルメチルエーテル溶液中0℃に冷却し
、その後nBuLiを滴下し、次いでBu3SnClを滴下し、化合物S1-7を形成する。化合物S1-7を
、化合物S1-8(Tokyo Chemical Industry Co.から販売、CAS No. 3740-92-9)と共にPd(OAc
)2と合わせて、化合物J78を形成する。工程1、2、3、4および5は、過度の実験を要するこ
となく当業者が実施および最適化することができると理解される。
【０１１９】
化合物K109
　化合物K109は、図3に図示されるスキーム2に従って当業者により合成され得る。第1の
工程において、化合物S2-1(Acros Organicsから販売、CAS No. 86-74-8)を、化合物S2-2(
Alfa Aesarから販売、CAS No. 116632-39-4)、K2CO3、およびCuIと、トルエン中80℃で合
わせて、化合物S2-3を形成する。第2の工程において、化合物S2-3をヘキサンに添加して
、0℃に冷却し、その後nBuLiを滴下し、次いでB(OMe)3を添加する。反応を撹拌させた後
、水性HClでクエンチして、化合物S2-4を形成し得る。第3の工程において、化合物S2-4を
、化合物S2-5(Alfa Aesarから販売、CAS No. 3842-55-5)、Pd(OAc)2およびK3PO4とTHF中
、45℃で24時間合わせて、化合物K109を形成する。工程1、2および3は、過度の実験を要
することなく当業者が実施および最適化することができると理解される。
【０１２０】
化合物F57
　化合物F57は、図4に図示されるスキーム3に従って当業者により合成され得る。第1の工
程において、化合物S3-1(Combi-Blocks, Inc.から販売、CAS No. 206559-43-5)を、化合
物S3-2(Acros Organicsから販売、CAS No. 494-19-9)、K2CO3およびCuIと、トルエン中80
℃で合わせ、化合物S3-3を形成する。第2の工程において、化合物S3-3をヘキサン:シクロ
ペンチルメチルエーテル溶液中で0℃に冷却し、その後nBuLiを滴下して、次いでBu3SnCl
を滴下して、化合物S3-4を形成する。第3の工程において、化合物S3-4を、化合物S3-5(Ma
trix Scientificから販売、CAS No. 1700-02-3)、Pd(OAc)2およびK3PO4と、THF中45℃で2
4時間合わせ、化合物F57を形成する。工程1、2および3は、過度の実験を要することなく
当業者が実施および最適化することができると理解される。
【０１２１】
化合物G32
　化合物G32は、図5に図示されるスキーム4に従って当業者により合成され得る。第1の工
程において、化合物S4-1(Alfa Aesarから販売、CAS No. 105946-82-5)を、化合物S4-2(Ac
ros Organicsから販売、CAS No. 135-67-1)、K2CO3およびCuIと、トルエン中80℃で合わ
せて、化合物S4-3を形成する。第2の工程において、化合物S4-3を、化合物S4-4(Alfa Aes
arから販売、CAS No. 681812-07-7)、Pd(OAc)2およびK3PO4とTHF中45℃で24時間合わせて
、化合物G32を形成する。工程1および2は、過度の実験を要することなく当業者が実施お
よび最適化することができることが理解される。
【０１２２】
化合物I25
　化合物I25は、図6に図示されるスキーム5に従って当業者により合成され得る。第1の工
程において、化合物S5-1(Acros Organicsから販売、CAS No. 589-87-7)を、化合物S5-2(A
rkPharm, Inc.から販売、CAS No. 6267-02-3)、nBuONaおよびCuIと、ジオキサン中80℃で
6時間合わせて、化合物S5-3を形成する。第2の工程において、化合物S5-3をヘキサンに添
加して0℃に冷却し、その後nBuLiを滴下して、次いでB(OMe)3を添加する。反応を撹拌さ
せて、その後水性HClでクエンチして化合物S5-4を形成し得る。第3の工程において、化合
物S5-4を、化合物S5-5(Acros Organicsから販売、CAS No 626-39-1)、Pd(OAc)2およびK3P
O4とTHF中45℃で24時間合わせて、化合物S5-6を形成し得る。第4の工程において、化合物
S5-6を、化合物S5-7(Acros Organicsから販売、CAS No 1692-15-5)、Pd(OAc)2およびK3PO

4とTHF中45℃で24時間合わせて、化合物I25を形成し得る。工程1、2、3および4は、過度
の実験を要することなく当業者が実施および最適化することができると理解される。
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【０１２３】
化合物L23
　化合物L23は、図7に図示されるスキームに従って当業者により合成され得る。第1の工
程において、化合物S6-1(ArkPharm, Inc.から販売、CAS No. 57103-02-3)を、化合物S6-2
(Alfa Aesarから販売、CAS No. 201802-67-7)、Pd(OAc)2およびK3PO4と、THF:DMF中45℃
で合わせて24時間撹拌して、化合物S6-3を得る。第2の工程において、化合物S6-3を、化
合物S6-4(Alfa Aesarから販売、CAS No. 105946-82-5)、K2CO3およびCuIと、トルエン中8
0℃で合わせて、6時間撹拌させて、化合物S6-5を得る。第3の工程において、化合物S6-5
を、化合物S6-6(Sigma-Alrdich Co.から販売、CAS No. 153435-63-3)およびPd(OAc)2と、
THF中45℃で合わせて24時間撹拌させ、化合物L23を得る。工程、1、2および3は、過度の
実験を要することなく当業者が実施および最適化することができると理解される。
【０１２４】
化合物J70
　化合物J70は、図8に図示されるスキーム7に従って当業者により合成され得る。第1の工
程において、化合物S7-1(Acros Organicsから販売、CAS No. 1592-95-6)を、無水BOCおよ
びDMAPとTHF中で合わせる。混合物を得て、精製することなくトルエン中でHNPh2、tBu3P
およびPd2dba3と合わせる。混合物を得て、精製することなくTFAと合わせて化合物S7-2を
生成する。第2の工程において、化合物S7-2を、化合物S7-3(Acros Organicsから販売、CA
S No. 589-87-7)、K3PO4およびCuIと、トルエン中80℃で合わせて6時間撹拌させ、化合物
S7-4を形成する。第3の工程において、化合物S7-4をヘキサン溶液中-78℃に冷却し、その
後nBuLiを滴下して、次いでBu3SnClを滴下して、化合物S7-5を形成する。
【０１２５】
　第4の工程において、化合物S7-7(Sigma-Aldrich, Co.から販売、CAS No. 41963-20-6)
を、トルエン中で塩化アンモニウムおよびAlMe3と合わせて化合物S7-8を得る。第5の工程
において、化合物S7-8を化合物S7-9(化合物S7-9はWO1998004260に記載される方法に従っ
て調製される)およびNaOMeと、メタノール中で合わせて、化合物S7-6を形成する。第6の
工程において、化合物S7-6を、化合物S7-5およびPd(OAc)2とTHF中45℃で合わせて24時間
撹拌させ、化合物J70を得る。工程1、2、3、4、5および6は、過度の実験を要することな
く当業者が実施および最適化することができると理解される。
【０１２６】
化合物M22
　化合物M22は、図9に図示されるスキーム8に従って当業者により合成され得る。第1の工
程において、化合物S8-1(Acros Organicsから販売、CAS No. 1592-95-6)を、無水BOCおよ
びDMAPとTHF中で合わせる。混合物を得て、精製することなくHNPh2、tBu3PおよびPd2dba3
とトルエン中で合わせる。混合物を得て、精製することなくTFAと合わせ、化合物S8-2を
生成する。第2の工程において、化合物S8-2を、化合物S8-3(Acros Organicsから販売、CA
S No. 589-87-7)、K3PO4およびCuIと、トルエン中80℃で合わせ、6時間撹拌させて化合物
S8-4を形成する。第3の工程において、化合物S8-4をヘキサン溶液中で-78℃に冷却し、そ
の後nBuLiを滴下して、次いでBu3SnClを滴下して、化合物S8-5を形成する。第4の工程に
おいて、化合物S8-5を、化合物S8-6(A-Tech Chemicalsから販売、CAS No. 69231-87-4)お
よびPd(OAc)2とTHF中45℃で合わせて24時間撹拌させ、化合物M22を得る。工程1、2、3お
よび4は、過度の実験を要することなく当業者が実施および最適化することができると理
解される。
【０１２７】
化合物B5
　化合物B5は、図10に図示されるスキーム9に従って当業者により合成され得る。第1の工
程において、化合物S9-1(A-Tech Chemicalsから販売、CAS No. 187275-73-6)を、HNPh2、
K3PO4およびCuIと、トルエン中80℃で合わせて6時間撹拌して化合物S9-2を形成する。第2
の工程において、化合物S9-2をヘキサンに添加して0℃に冷却し、その後nBuLiを滴下して
、次いでB(OMe)3を添加する。反応を撹拌させて、その後水性HClでクエンチし、化合物S9
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-3を形成し得る。第3の工程において、化合物S9-3を、化合物S9-4(Matrix Scientificか
ら販売、CAS No. 1700-02-3)、Pd(OAc)2およびK3PO4とTHF中45℃で24時間合わせて、化合
物B5を形成する。工程1、2および3は、過度の実験を要することなく当業者が実施および
最適化することができると理解される。
【０１２８】
化合物H52
　化合物H52は、図11に図示されるスキーム10に従って当業者により合成され得る。第1の
工程において、化合物S10-1(Acros Organicsから販売、CAS No. 5570-19-4)を、化合物S1
0-2(Acros Organicsから販売、583-53-9)、Pd(PPh3)4およびK2CO3と、トルエン中45℃で
合わせて24時間撹拌させ、化合物S10-3を形成する。第2の工程において、化合物S10-4(Ac
ros Organicsから販売、CAS No. 5122-99-6)を、化合物S10-5(Acros Organicsから販売、
CAS No. 90-90-4)、Pd(OAc)2およびトリエチルアミンと、DMF:H2Oの溶液中45℃で合わせ
て24時間撹拌させ、化合物S10-6を形成する。第3の工程において、化合物S10-6および化
合物S10-3を、K2CO3およびCuIとトルエン中80℃で合わせて6時間撹拌させ、化合物H52を
得る。工程1、2および3は、過度の実験を要することなく当業者が実施および最適化する
ことができると理解される。
【０１２９】
化合物F33
　化合物F33は、図12に図示されるスキーム11に従って当業者により合成され得る。第1の
工程において、化合物S11-1(Acros Organicsから販売、CAS No. 589-87-7)を、化合物S11
-2(Acros Organicsから販売、CAS No. 135-67-1)、K2CO3およびCuIとトルエン中80℃で合
わせて化合物S11-3を形成する。第2の工程において、化合物S11-3を、化合物S11-4(Acros
 Organicsから販売、CAS 1692-15-5)、Pd(OAc)2およびK3PO4とTHF中45℃で24時間合わせ
て化合物F33を形成する。工程1および2は、過度の実験を要することなく当業者が実施お
よび最適化することができると理解される。
【０１３０】
化合物E3
　化合物E3は、図13に図示されるスキーム12に従って当業者により合成され得る。第1の
工程において、化合物S12-1をSOCl2と合わせる。中間体を得て、精製することなく、PhMg
BrとTHF中0℃で合わせて4時間撹拌して化合物S12-2を得る。第2の工程において、化合物S
12-3(Sigma-Aldrich Co.から販売、CAS No. 78600-33-6)をヘキサンに添加して0℃に冷却
し、その後nBuLiを添加する。B(OiPr)3を続けて添加して、反応を1時間撹拌させ、その後
水性HClでクエンチして化合物S12-4を得る。第3の工程において、化合物S12-4および化合
物S12-3をPd(OAc)2およびK3PO4とTHF中45℃で合わせて、24時間撹拌し、化合物E3を得る
。工程1、2および3は、過度の実験を要することなく当業者が実施および最適化すること
ができると理解される。
【０１３１】
化合物H45
　化合物H45は、図14に図示されるスキーム13に従って当業者により合成され得る。第1の
工程において、化合物S13-1(Acros Organicsから販売、CAS No. 589-87-7)を、化合物S13
-2(Acros Organicsから販売、CAS No. 135-67-14)、K2CO3およびCuIと、トルエン中80℃
で6時間合わせて、化合物S13-3を形成する。第2の工程において、化合物S13-3をヘキサン
に添加して0℃に冷却し、その後nBuLiを滴下して、次いでB(OMe)3を添加する。反応を撹
拌させて、その後水性HClでクエンチして化合物S13-4を形成し得る。第3の工程において
、化合物S13-4を、化合物S13-5(Acros Organicsから販売、CAS No 626-39-1)、Pd(OAc)2
およびK3PO4とTHF中45℃で24時間合わせて、化合物S13-6を形成する。第4の工程において
、化合物S13-6を、化合物S13-7(Acros Organicsから販売、CAS No 191162-39-7)、Pd(OAc
)2およびK3PO4とTHF中45℃で24時間合わせ、化合物H45を形成し得る。工程1、2、3および
4は、過度の実験を要することなく当業者が実施および最適化することができると理解さ
れる。
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【０１３２】
化合物J62
　化合物J62は、図15に図示されるスキーム14に従って当業者により合成され得る。第1の
工程において、化合物S14-1(ArkPharm, Inc.から販売、CAS No. 57103-02-3)を、無水BOC
およびDMAPとTHF中で合わせる。混合物を得て、精製することなく、HNPh2、tBu3PおよびP
d2dba3とトルエン中で合わせる。混合物を得て、精製することなく、TFAと合わせ、化合
物S14-2を生成する。第2の工程において、化合物S14-2を、化合物S14-3(Alfa Aesarから
販売、CAS No. 105946-82-5)、K3PO4およびCuIとトルエン中80℃で合わせ、6時間撹拌さ
せて、化合物S14-4を形成する。第3の工程において、化合物S14-4を、化合物S14-5(Acros
 Organicsから販売、CAS No. 191162-39-7)、Pd(OAc)2およびK2CO3とTHF中45℃で合わせ
、24時間撹拌させ、化合物J62を得る。工程1、2および3は、過度の実験を要することなく
当業者が実施および最適化することができると理解される。
【０１３３】
化合物L59
　化合物L59は、図16に図示されるスキーム15に従って当業者により合成され得る。第1の
工程において、化合物S15-1(ArkPharm, Inc.から販売、CAS No. 57103-02-3)を、無水BOC
およびDMAPとTHF中で合わせる。混合物を得て、精製することなく、HNPh2、tBu3PおよびP
d2dba3とトルエン中で合わせる。混合物を得て、精製することなく、TFAと合わせて化合
物S15-2を生成する。第2の工程において、化合物S15-2を、化合物S15-3(Alfa Aesarから
販売、CAS No. 105946-82-5)、K3PO4およびCuIとトルエン中80℃で合わせ、6時間撹拌さ
せ、化合物S15-4を形成する。第3の工程において、化合物S15-4を、化合物S15-5(Alfa Ae
sarから販売、CAS No. 1582-24-7)、Pd(OAc)2およびK2CO3とTHF中45℃で合わせ、24時間
撹拌させ、化合物L59を得る。工程1、2および3は、過度の実験を要することなく当業者が
実施および最適化することができると理解される。
【０１３４】
化合物I99
　化合物I99は、図17に図示されるスキーム16に従って当業者により合成され得る。第1の
工程において、化合物S16-1(ArkPharm, Inc.から販売、CAS No. 23449-08-3)をヘキサン
に添加して0℃に冷却し、その後nBuLiを滴下する。B(OiPr)3を続けて添加して、反応を1
時間撹拌させ、その後水性HClでクエンチして、化合物S16-2を得る。第2の工程において
、化合物16-3(Combi-Blocs, Inc.から販売、CAS No. 206559-43-5)を、化合物S16-4(Acro
s Organicsから販売、CAS No. 494-19-9)、K2CO3およびCuIとトルエン中80℃で合わせ、2
4時間撹拌させて、化合物S16-5を得る。第3の工程において、化合物16-5を、化合物16-5
、Pd(OAc)2およびK3PO4とTHF中45℃で合わせ、24時間撹拌させ、化合物I99を得る。
【０１３５】
化合物M31
　化合物M31は、図18に図示されるスキーム17に従って当業者により合成され得る。第1の
工程において、化合物S17-1(Acros Organicsから販売、CAS No. 1592-95-6)を、無水BOC
およびDMAPとTHF中で合わせる。混合物を得て、精製することなく、HNPh2、tBu3PおよびP
d2dba3とトルエン中で合わせる。混合物を得て、精製することなくTFAと合わせて、化合
物S17-2を生成する。第2の工程において、化合物S17-2を、化合物S17-3(Acros Organics
から販売、CAS No. 589-87-7)、K3PO4およびCuIとトルエン中80℃で合わせて、6時間撹拌
させ、化合物S17-4を形成する。第3の工程において、化合物S17-4をヘキサン溶液中-78℃
に冷却し、その後nBuLiを滴下して、次いでBu3SnClを滴下して、化合物S17-5を形成する
。第4の工程において、化合物S17-6を、化合物S17-5およびPd(OAc)2とTHF中45℃で合わせ
て、24時間撹拌させ、化合物M31を得る。工程1、2、3および4は、過度の実験を要するこ
となく当業者が実施および最適化することができると理解される。
【０１３６】
化合物K28
　化合物K28は、図19に図示されるスキーム18に従って当業者により合成され得る。第1の
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工程において、化合物S18-1(ArkPharm, Inc.から販売、CAS No. 57103-02-3)を、無水BOC
およびDMAPとTHF中で合わせる。混合物を得て、精製することなく、HNPh2、tBu3PおよびP
d2dba3とトルエン中で合わせる。混合物を得て、精製することなくTFAと合わせて、化合
物S18-2を生成する。第2の工程において、化合物S18-2を、化合物S18-3(Acros Organics
から販売、CAS No. 589-87-7)、K3PO4およびCuIと、トルエン中80℃で合わせ、6時間撹拌
して化合物S18-4を形成する。第3の工程において、化合物S18-4を、化合物S14-5(Acros O
rganicsから販売、CAS No. 95-14-7)、K2CO3およびCuIと、トルエン中80℃で合わせて6時
間撹拌し、化合物K28を得る。工程1、2および3は、過度の実験を要することなく当業者が
実施および最適化することができると理解される。
【０１３７】
化合物H32
　化合物H32は、図20に図示されるスキーム19に従って当業者により合成され得る。第1の
工程において、化合物S19-1(Acros Organicsから販売、CAS No. 589-87-7)を、化合物S19
-2(Acros Organicsから販売、CAS No. 135-67-1)、K2CO3およびCuIと、トルエン中80℃で
合わせて化合物S19-3を形成する。第2の工程において、化合物S19-3を、化合物S19-4(Alf
a Aesarから販売、CAS No. 913835-35-5)、Pd(OAc)2およびK3PO4と、THF中45℃で24時間
合わせて、化合物H32を形成する。工程1および2は、過度の実験を要することなく当業者
が実施および最適化することができると理解される。
【０１３８】
化合物B231
　化合物B231は、図21に図示されるスキーム20に従って当業者により合成され得る。第1
の工程において、化合物S20-1(Combi-Blocks, Inc.から販売、CAS No. 206559-43-5)を、
化合物S20-2(Acros Organicsから販売、CAS No. 86-74-8)、K2CO3およびCuIと、トルエン
中80℃で合わせて化合物S20-3を形成する。第2の工程において、化合物S20-3をヘキサン
中で0℃に冷却して、その後nBuLiを滴下して、次いでBu3SnClを滴下して、化合物S20-4を
形成する。第3の工程において、化合物S20-4を、化合物S20-5(Alfa Aesarから販売、CAS 
No. 3842-55-5)、Pd(OAc)2およびK3PO4とTHF中45℃で24時間合わせて、化合物B231を形成
する。工程1、2および3は、過度の実験を要することなく当業者が実施および最適化する
ことができると理解される。
【０１３９】
化合物F31
　化合物F31は、図22に図示されるスキーム21に従って当業者により合成され得る。第1の
工程において、化合物S21-1(Spectra Scientificから販売、CAS No. 149428-64-8)を、化
合物S21-2(Acros Organicsから販売、CAS No. 86-74-8)、K2CO3およびCuIと、トルエン中
80℃で合わせて化合物S21-3を形成する。第2の工程において、化合物S21-3を、化合物S21
-4(Arch Bioscienceから販売、CAS No. 232275-35-3)、Pd(OAc)2およびK3PO4とTHF中45℃
で24時間合わせて化合物F31を形成する。工程1および2は、過度の実験を要することなく
当業者が実施および最適化することができると理解される。
【０１４０】
化合物I27
　化合物I27は、図23に図示されるスキーム22に従って当業者により合成され得る。第1の
工程において、化合物S22-1(Acros Organicsから販売、CAS No. 589-87-7)を、化合物S22
-2(ArkPharm, Inc.から販売、CAS No. 6267-02-3)、nBuONaおよびCuIと、ジオキサン中80
℃で6時間合わせて、化合物S22-3を形成する。第2の工程において、化合物S22-3をヘキサ
ンに添加して0℃に冷却し、その後nBuLiを滴下して、次いでB(OMe)3を添加する。反応を
撹拌させて、その後水性HClでクエンチして、化合物S22-4を形成し得る。第3の工程にお
いて、化合物S22-4を、化合物S22-5(Acros Organicsから販売、CAS No 626-39-1)、Pd(OA
c)2およびK3PO4と、THF中45℃で24時間合わせて、化合物S22-6を形成し得る。第4の工程
において、化合物S22-6を化合物S22-7(Anichem, Inc.から販売、CAS No. 1443112-43-3)
、Pd(OAc)2およびK3PO4とTHF中45℃で24時間合わせて、化合物I27を形成し得る。工程1、
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2、3および4は、過度の実験を要することなく当業者が実施および最適化することができ
ると理解される。
【０１４１】
化合物K103
　化合物K103は、図24に図示されるスキーム23に従って当業者により合成され得る。第1
の工程において、化合物S23-1(Acros Organicsから販売、CAS No. 1592-95-6)を、無水BO
CおよびDMAPとTHF中で合わせる。混合物を得て、精製することなく、HNPh2、tBu3Pおよび
Pd2dba3とトルエン中で合わせる。混合物を得て、精製することなくTFAと合わせて、化合
物S23-2を生成する。第2の工程において、化合物S23-2を、化合物S23-3(Acros Organics
から販売、CAS No. 589-87-7)、K3PO4およびCuIとトルエン中80℃で合わせて6時間撹拌し
、化合物S23-4を形成する。第3の工程において、化合物S23-4をヘキサン溶液中-78℃に冷
却して、その後nBuLiを滴下して、次いでBu3SnClを滴下して、化合物S23-5を形成する。
第4の工程において、化合物S23-5を、化合物S23-6(eNovation Chemicalsから販売、CAS N
o. 40000-20-2)およびPd(OAc)2とTHF中45℃で合わせて、24時間撹拌し、化合物K103を得
る。工程1、2、3および4は、過度の実験を要することなく当業者が実施および最適化する
ことができると理解される。
【０１４２】
化合物L3
　化合物L3は、図25に図示されるスキーム24に従って当業者により合成され得る。第1の
工程において、化合物S24-1(Combi-Blocs, Inc.から販売、CAS No. 19752-57-9)を、HNPh

2、K3PO4およびCuIとトルエン中80℃で合わせて6時間撹拌し、化合物S24-2を形成する。
第2の工程において、化合物S24-2をヘキサン中-78℃に冷却し、その後nBuLiを滴下して、
次いでBu3SnClを滴下して、化合物S24-3を形成する。第3の工程において、化合物24-3を
、化合物24-4(Aces Pharmaから販売、CAS No. 23589-95-9)およびPd(OAc)2とTHF中45℃で
合わせて24時間撹拌させ、化合物L3を得る。工程1、2および3は、過度の実験を要するこ
となく当業者が実施および最適化することができると理解される。
【０１４３】
化合物K45
　化合物K45は、図26に図示されるスキーム25に従って当業者により合成され得る。第1の
工程において、化合物S25-1(ArkPharm, Inc.から販売、CAS No. 57103-02-3)を、無水BOC
およびDMAPとTHF中で合わせる。混合物を得て、精製することなく、HNPh2、tBu3PおよびP
d2dba3と、トルエン中で合わせる。混合物を得て、精製することなく、TFAと合わせて、
化合物S25-2を形成する。第2の工程において、化合物S25-2を、化合物S25-3(Alfa Aesar
から販売、CAS No. 202865-85-8)、K3PO4およびCuIと、トルエン中80℃で合わせて、6時
間撹拌し、化合物S25-4を形成する。第3の工程において、化合物S25-4をヘキサン溶液中-
78℃に冷却し、その後nBuLiを滴下して、次いでBu3SnClを滴下して、化合物S25-5を形成
する。第4の工程において、化合物25-5を、化合物S25-6(Acros Organicsから販売、CAS N
o. 106-37-6)およびPd(OAc)2とTHF中45℃で合わせて24時間撹拌し、化合物S25-6を得る。
第5の工程において、化合物S25-6をヘキサン溶液中-78℃に冷却し、その後nBuLiを滴下し
て、次いでBu3SnClを滴下して、化合物S25-7を形成する。第6の工程において、化合物S25
-7を、化合物(compouns)S25-8(eNovation Chemicalsから販売、CAS No. 40000-20-2)およ
びPd(OAc)2とTHF中45℃で合わせて、24時間撹拌し、化合物K45を得る。工程1、2、3、4、
5および6は、過度の実験を要することなく当業者が実施および最適化することができると
理解される。
【０１４４】
化合物M53
　化合物M53は、図27に図示されるスキーム26に従って当業者により合成され得る。第1の
工程において、化合物S26-1(Acros Organicsから販売、CAS No. 95-55-6)を、化合物S26-
2(Matrix Chemicalsから販売、CAS No. 50670-58-1)とDMSO中で合わせて化合物26-3を形
成する。第2の工程において、化合物26-4(ArkPharmから販売、CAS No. 57103-02-3)を、
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無水BOCおよびDMAPとTHF中で合わせる。混合物を得て、精製することなく、化合物26-5(S
igma-Aldrich Co.から販売、CAS No. 201802-67-7)と合わせる。混合物を得て、精製する
ことなくTFAと合わせて化合物S26-6を生成する。第3の工程において、化合物26-6を、化
合物26-3、K3PO4およびCuIとトルエン中80℃で合わせて24時間撹拌し、M53を得る。工程1
、2および3は、過度の実験を要することなく当業者が実施および最適化することができる
と理解される。
【０１４５】
化合物J64
　化合物J64は、図28に図示されるスキーム27に従って当業者により合成され得る。第1の
工程において、化合物S27-1(ArkPharmから販売、CAS No. 31574-87-5)をH2O2、H2Oおよび
AcOHと撹拌して化合物S27-2を形成する。第2の工程において、化合物S27-3(Alfa Aesarか
ら販売、CAS No. 57102-42-8)を、化合物S27-4(Acros Organicsから販売、CAS No. 95-51
-2)、tBuOK、Pd(OAc)2およびPtBu3とトルエン中120℃で合わせて24時間撹拌し、化合物S2
7-5を形成する。第3の工程において、化合物S27-5をK2CO3、Pd(OAc)2、PtBu3およびHBF4
とDMA中180℃で合わせて24時間撹拌し、化合物S27-6を形成する。
【０１４６】
　第4の工程において、化合物27-6を、化合物27-7(Acros Organicsから販売、CAS No. 58
9-87-7)、K3PO4およびCuIと、トルエン中80℃で10分間合わせて化合物S27-8を形成する。
第5の工程において、化合物S27-8をヘキサン:シクロペンチルメチルエーテル溶液中で0℃
に冷却し、その後nBuLiを滴下し、次いでBu3SnClを滴下して、化合物S27-9を形成する。
第6の工程において、化合物27-9を、化合物S27-2およびPd(OAc)2とTHF中45℃で合わせて2
4時間撹拌し、化合物J64を形成する。
【０１４７】
化合物S28-8
　化合物S28-8は、図30A～Cに記載される反応スキームの開始物質である。化合物S28-8は
、図29に図示されるスキーム28に従って当業者により合成され得る。第1の工程において
、化合物S28-1(Sigma-Aldrich Co.から販売、CAS No. 108-67-8)を、臭素およびFeとクロ
ロホルム中室温で合わせた。反応を24時間撹拌させ、90%の収率で化合物S28-2を生成した
。第2の工程において、化合物28-2を、ジクロロエタン中臭素と合わせ、100℃に加熱し、
光に曝露した。反応を12時間撹拌させ、95%の収率で化合物S28-3を生成した。第3の工程
において、化合物S28-3を、酢酸中KOAcと合わせ、140℃に加熱した。反応を24時間撹拌さ
せて、化合物S28-4を生成した。第4の工程において、化合物S28-4を、水中でKOHと合わせ
て100℃に加熱した。反応を12時間撹拌させて化合物S28-5を形成した。第5の工程におい
て、化合物S28-5を、水中でKMnO4と合わせて100℃に加熱した。反応を12時間撹拌させて
化合物S28-6を形成した。第6の工程において、化合物S28-6を、THF中SOCl2と合わせ、100
%の収率で化合物S28-7を形成した。第7の工程において、化合物S28-7を、NH3・H2Oと0℃
で合わせて6時間撹拌させ、S28-8を形成した。第8の工程において、化合物S28-8をPOCl3
と合わせて化合物S28-9を形成した。工程1、2、3、4、5、6、7および8は、過度の実験を
要することなく当業者が実施および最適化することができると理解される。
【０１４８】
化合物N1、N3、N4およびM141
　化合物N1～N8およびM141は、図30Aに図示されるスキーム29に従って当業者により合成
され得る。開始物質S28-9を、S29-1、S29-2、S29-3またはS29-7およびPd/K2CO3と、THF/H

2O中で合わせ、85℃に加熱する。反応を12時間撹拌させて、化合物N1、N3、N4およびM141
それぞれを生成し得る。これらの工程は、過度の実験を要することなく当業者が実施およ
び最適化することができると理解される。
【０１４９】
化合物N6およびN8
　化合物N6およびN8は、図30Dに図示されるスキーム30に従って当業者により合成され得
る。開始物質S28-9を、S29-4またはS29-6およびCuI/Cs2CO3とDMF中で合わせ、100℃に加
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程は、過度の実験を要することなく当業者が実施および最適化することができると理解さ
れる。
【０１５０】
化合物N7
　化合物N7は、図30Cに図示されるスキーム31に従って当業者により合成され得る。開始
物質S28-9を、S29-5およびTEAと、1,4-ジオキサン中で合わせて80℃に加熱する。反応を2
4時間撹拌させて化合物N7を生成し得る。これらの工程は、過度の実験を要することなく
当業者が実施および最適化することができると理解される。
【０１５１】
　本明細書において引用される全ての特許、公開公報および参考文献の教示は、それらの
全体において参照により援用される。
【０１５２】
　本発明は、その例示態様を参照して具体的に示され記載されているが、添付の特許請求
の範囲に包含される発明の範囲から逸脱することなく、本発明において、形態および詳細
における種々の変更がなされ得ることが、当業者には理解されよう。
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