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(57)【要約】
　少なくとも１種の多環式の芳香族の配位子を含む金属錯体であって、それが少なくとも
１種の重水素原子を有する錯体、少なくとも１種の本発明による金属錯体を含む有機発光
ダイオード、少なくとも１種の本発明による金属錯体を含む発光層、少なくとも１種の本
発明による発光層を含む有機発光ダイオード、少なくとも１種の本発明による金属錯体を
、有機発光ダイオードにおいて用いる使用並びに少なくとも１種の本発明による有機発光
ダイオードを含む、定置式ディスプレイ、例えばコンピュータ、テレビのディスプレイ、
プリンターのディスプレイ、調理機器のディスプレイ並びに宣伝用ボード、照明、標識板
及び可動式ディスプレイ、例えば携帯機器、ラップトップ、デジタルカメラ、車両のディ
スプレイ並びにバス及び電車の行き先表示板からなる群から選択される装置。



(2) JP 2011-524869 A 2011.9.8

10

20

30

40

50

【特許請求の範囲】
【請求項１】
　一般式（Ｉ）
【化１】

［式中、記号は、以下の意味を有する：
Ｙ5、Ｚ4は、互いに無関係に、ＣＤ、ＣＲ1、ＣＨ、Ｎを意味する；
Ｘ1、Ｘ2、Ｘ3、Ｙ1、Ｙ2、Ｙ3は、互いに無関係に、ＮもしくはＣを意味する；
Ｘ4、Ｘ5は、互いに無関係に、ＣＤ、ＣＲ1、ＣＨ、Ｎを意味し、その際、Ｘ4もしくはＸ
5は、更に、それぞれもう一方の基Ｘ5もしくはＸ4がＮ、ＣＨ、ＣＤもしくはＣＲ1を意味
する場合には、ＮＲ1、ＳもしくはＯであってよい；
Ｙ4、Ｙ6は、互いに無関係に、ＣＤ、ＣＲ1、ＣＨ、Ｎであり、その際、Ｙ4もしくはＹ6

は、ｍ＝０の場合に、更に、Ｓ、ＯもしくはＮＲ1を意味してよい；
Ｚ1、Ｚ2、Ｚ3は、互いに無関係に、ＣＤ、ＣＲ1、ＣＨ、Ｎであり、その際、Ｚ1、Ｚ2も
しくはＺ3は、ｎ＝０の場合に、更に、Ｓ、ＯもしくはＮＲ1を意味してよい；
Ｒ1は、互いに無関係に、非置換もしくは置換のアルキル、非置換もしくは置換のシクロ
アルキル、非置換もしくは置換のヘテロシクロアルキル、非置換もしくは置換のアリール
、非置換もしくは置換のヘテロアリール、非置換もしくは置換のアルケニル、非置換もし
くは置換のシクロアルケニル、非置換もしくは置換のアルキニル、ＳｉＲ2

3、ハロゲン、
ドナー作用もしくはアクセプター作用を有する置換基を意味し、その際、Ｒ1がＮ原子と
結合されている場合には、Ｒ1は、互いに無関係に、非置換もしくは置換のアルキル又は
非置換もしくは置換のアリール又は非置換もしくは置換のヘテロアリールを意味し、その
際、２個の任意の基Ｒ1は、更に、一緒になって、１個のアルキレン架橋もしくはアリー
レン架橋を形成してよい；
Ｒ2は、互いに無関係に、非置換もしくは置換のアルキル又は非置換もしくは置換のアリ
ール又は非置換もしくは置換のヘテロアリールを意味する；
ｍ、ｎは、互いに無関係に、０もしくは１を意味し、その際、基Ｚ4もしくはＹ5は、ｎも
しくはｍが０である場合には、存在しない］で示される少なくとも１種の配位子を含む金
属錯体であって、該金属錯体が少なくとも１個の重水素原子を含むことを特徴とする金属
錯体。
【請求項２】
　基Ｘ4、Ｘ5、Ｙ4、Ｙ5、Ｙ6、Ｚ1、Ｚ2、Ｚ3、Ｚ4の少なくとも１個が、ＣＤを意味す
ることを特徴とする、請求項１に記載の金属錯体。
【請求項３】
　基Ｘ1もしくはＹ1の少なくとも１個が、Ｎを意味し、その際、好ましくは基Ｘ1もしく
はＹ1の正確に１個が、Ｎを意味し、その際、特に好ましくはＸ1が、Ｎを意味することを
特徴とする、請求項１又は２に記載の金属錯体。
【請求項４】
　Ｘ1、Ｘ2、Ｘ3、Ｘ4、Ｘ5、Ｙ1、Ｙ2、Ｙ3、Ｙ4、Ｙ5、Ｙ6、Ｚ1、Ｚ2、Ｚ3、Ｚ4は、
互いに無関係に以下の意味を有する：
　Ｘ2、Ｙ1、Ｙ2、Ｙ3は、Ｃを意味する；
　Ｘ1は、Ｎを意味する；
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　Ｘ3は、ＣもしくはＮ、好ましくはＮを意味する；
　Ｘ5は、Ｎ、ＣＤもしくはＣＲ1、好ましくはＣＤを意味する；
　Ｘ4は、ＣＲ1、ＣＤ、Ｎ、ＮＲ1、ＯもしくはＳ、好ましくはＣＲ1もしくはＣＤを意味
する；
　Ｙ4、Ｙ5、Ｙ6は、互いに無関係に、ＣＨ、ＣＤもしくはＣＲ1、好ましくはＣＤを意味
する；
　Ｚ1、Ｚ2、Ｚ3、Ｚ4は、互いに無関係に、ＣＨ、ＣＤ、ＣＲ1もしくはＮを意味し、そ
の際、Ｚ1、Ｚ2もしくはＺ3は、ｎ＝０の場合に、更に、Ｓ、ＯもしくはＮＲ1を意味して
よく、好ましくはＺ1、Ｚ2及びＺ4はＣＤを意味し、かつＺ3はＣＲ1を意味することを特
徴とする、請求項１から３までのいずれか１項に記載の金属錯体。
【請求項５】
　Ｘ1が、Ｎを意味し、Ｘ4が、ＣＤもしくはＣＲ1を意味し、かつＸ5が、ＣＤを意味する
ことを特徴とする、請求項３又は４に記載の金属錯体。
【請求項６】
　Ｘ3が、Ｎを意味し、かつＹ4、Ｙ5、Ｙ6、Ｚ1、Ｚ2及びＺ4が、ＣＤを意味し、Ｘ4、Ｚ
3が、ＣＲ1を意味することを特徴とする、請求項５に記載の金属錯体。
【請求項７】
　Ｒ1が、互いに無関係に、非置換もしくは置換のアルキル、非置換もしくは置換のアリ
ール、非置換もしくは置換のヘテロアリール、ＳｉＲ2

3、Ｆ、ＯＲ2、ＳＲ2、ＮＲ2
2、Ｃ

Ｆ3もしくはＣＮを意味し、その際、Ｒ1は、Ｒ1がＮ原子に結合されている場合に、互い
に無関係に、非置換もしくは置換のアルキル、非置換もしくは置換のアリールを意味し、
かつＲ2は、互いに無関係に、非置換もしくは置換のアルキル又は非置換もしくは置換の
アリールを意味することを特徴とする、請求項１から６までのいずれか１項に記載の金属
錯体。
【請求項８】
　ｍが１を意味することを特徴とする、請求項１から７までのいずれか１項に記載の金属
錯体。
【請求項９】
　一般式（ＩＩ）
【化２】

［式中、以下の意味を有する：
Ｍは、元素の周期律表（ＣＡＳ版）の第ＩＢ族、第ＩＩＢ族、第ＩＩＩＢ族、第ＩＶＢ族
、第ＶＢ族、第ＶＩＢ族、第ＶＩＩＢ族、第ＶＩＩＩ族の遷移金属からなる群から選択さ
れる金属原子であって、相応する金属原子についてのそれぞれ可能な酸化段階のもの、好
ましくはＩｒ（ＩＩＩ）、Ｐｔ（ＩＩ）もしくはＯｓ（ＩＩ）、特に好ましくはＩｒ（Ｉ
ＩＩ）を意味する；
Ｊは、モノアニオン性もしくはジアニオン性の配位子であって、一座もしくは二座であっ
てよいもの、好ましくは二座のモノアニオン性の配位子を意味する；
Ｋは、中性の、一座もしくは二座の配位子であって、一般に光活性でないものを意味する
；好ましい配位子Ｋは、ホスフィン、特にトリアルキルホスフィン、例えばＰＥｔ3、Ｐ
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ｎＢｕ3、トリアリールホスフィン、例えばＰＰｈ3；ホスホネート及びそれらの誘導体、
アルセネート及びそれらの誘導体、ホスファイト、ＣＯ、ニトリル、アミン、ジエン（こ
れらは、Ｍとπ錯体を形成しうる）、例えば２，４－ヘキサジエン、η4－シクロオクタ
ジエン及びη2－シクロオクタジエン（それぞれ１，３及び１，５）、アリル、メタリル
、シクロオクテン、ノルボルナジエン及び中性のビスカルベンを意味する；
ｏは、１、２、３もしくは４であり、その際、ｏは、Ｍ＝Ｉｒ（ＩＩＩ）の場合に、１、
２もしくは３、好ましくは２もしくは３を意味し、かつＭ＝Ｐｔ（ＩＩ）もしくはＯｓ（
ＩＩ）の場合に、１もしくは２を意味する；
ｐは、０、１、２、３もしくは４であり、その際、ｐは、Ｍ＝Ｉｒ（ＩＩＩ）の場合に、
０、１、２、３もしくは４、好ましくは０もしくは２を意味し、かつＭ＝Ｐｔ（ＩＩ）及
びＯｓ（ＩＩ）の場合に、０、１もしくは２を意味し、好ましくは０もしくは２を意味し
、その際、ｐは、金属Ｍに対する結合箇所の数を意味し、すなわちｐ＝２の場合に、２個
の一座の配位子もしくは１個の二座の配位子であってよい；
ｑは、０、１、２、３もしくは４であり、その際、ｑは、Ｍ＝Ｉｒ（ＩＩＩ）の場合に、
０、１もしくは２、好ましくは０を意味し、Ｍ＝Ｐｔ（ＩＩ）の場合に、０もしくは１、
好ましくは０を意味し、かつＭ＝Ｏｓ（ＩＩ）の場合に、２もしくは３、好ましくは２を
意味し、その際、ｑは、金属Ｍに対する結合箇所の数を意味し、すなわちｑ＝２の場合に
、２個の一座の配位子もしくは１個の二座の配位子であってよい；
その際、ｏ、ｐ及びｑは、使用される金属原子の酸化段階及び配位数と、配位子の電荷に
依存している］を有することを特徴とする、請求項１から８までのいずれか１項に記載の
金属錯体。
【請求項１０】
　一般式（ＩＩａ）
【化３】

［式中、以下の意味を有する；
Ｍは、元素の周期律表（ＣＡＳ版）の第ＩＢ族、第ＩＩＢ族、第ＩＩＩＢ族、第ＩＶＢ族
、第ＶＢ族、第ＶＩＢ族、第ＶＩＩＢ族、第ＶＩＩＩ族の遷移金属からなる群から選択さ
れる金属原子であって、それぞれ相応の金属原子について可能な酸化段階のもの、好まし
くはＩｒ（ＩＩＩ）もしくはＰｔ（ＩＩ）、特に好ましくはＩｒ（ＩＩＩ）を意味する；

【化４】

は、二座のモノアニオン性の配位子であって、１個以上の重水素原子を有してよい配位子
を意味する；
ｏは、１、２、３、４を意味し、その際、ｏは、好ましくはＭ＝Ｉｒ（ＩＩＩ）の場合に
、１、２もしくは３を意味し、特に好ましくは２もしくは３を意味し、かつＭ＝Ｐｔ（Ｉ
Ｉ）の場合に、１もしくは２を意味する；
ｐ′は、０、１もしくは２を意味し、その際、ｐは、好ましくはＭ＝Ｉｒ（ＩＩＩ）の場
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合に、０、１もしくは２を意味し、特に好ましくは０もしくは１を意味し、かつＭ＝Ｐｔ
（ＩＩ）の場合に、０もしくは１を意味し、その際、ｐ′は、配位子
【化５】

の数を意味する；
その際、ｏ及びｐ′は、使用される金属原子の酸化段階及び配位数に依存する］を有する
ことを特徴とする、請求項９に記載の金属錯体。
【請求項１１】
　二座のモノアニオン性の配位子中のＬが、それぞれ互いに無関係に、Ｏ、Ｎ及びＣから
選択され、好ましくはモノアニオン性の二座の配位子であり、その際、２個の基Ｌは、Ｏ
、ＣもしくはＮを意味するか、又は一方の基Ｌが、Ｏを意味し、かつもう一方の基Ｌが、
ＮもしくはＣを意味するか、又は一方の基Ｌが、Ｃを意味し、かつもう一方の基Ｌが、Ｎ
を意味し、特に好ましくは二座のモノアニオン性の配位子は、アセチルアセトネート、ピ
コリネート、カルベン、アリールピリジン及びアリールイミダゾール並びに上述の化合物
の誘導体からなる群から選択されることを特徴とする、請求項９に記載の金属錯体。
【請求項１２】
　一般式（ＩＩａａ）
【化６】

　［式中、Ｄは、重水素を意味し、かつＲ3は、互いに無関係に重水素もしくはＲ1を意味
する］を有することを特徴とする、請求項１０又は１１に記載の金属錯体。
【請求項１３】
　Ｍが、Ｉｒ（ＩＩＩ）、Ｐｔ（ＩＩ）、好ましくはＩｒ（ＩＩＩ）を意味し、ｏが、Ｍ
＝Ｉｒ（ＩＩＩ）の場合に、１、２もしくは３、好ましくは２もしくは３を意味し、Ｍ＝
Ｐｔ（ＩＩ）の場合に、１もしくは２を意味し、ｐ′は、Ｍ＝Ｉｒ（ＩＩＩ）の場合に、
０、１もしくは２、好ましくは０もしくは１を意味し、Ｍ＝Ｐｔ（ＩＩ）の場合に、０も
しくは１を意味し、その際、合計ｏ＋ｐ′は、Ｍ＝Ｉｒ（ＩＩＩ）の場合に３を意味し、
かつＭ＝Ｐｔ（ＩＩ）の場合に２を意味し、かつｏは、少なくとも１であることを特徴と
する、請求項１０から１２までのいずれか１項に記載の金属錯体。
【請求項１４】
　請求項１から１３までのいずれか１項に記載の少なくとも１種の金属錯体を含む有機発
光ダイオード。
【請求項１５】
　請求項１から１３までのいずれか１項に記載の少なくとも１種の金属錯体を含む発光層
。
【請求項１６】
　請求項１５に記載の少なくとも１つの発光層を含む有機発光ダイオード。
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【請求項１７】
　請求項１から１３までのいずれか１項に記載の少なくとも１種の金属錯体を、有機発光
ダイオードにおいて用いる使用。
【請求項１８】
　請求項１４又は１６に記載の少なくとも１つの有機発光ダイオードを含む、定置式ディ
スプレイ、例えばコンピュータ、テレビのディスプレイ、プリンターのディスプレイ、調
理機器のディスプレイ並びに宣伝用ボード、照明、標識板及び可動式ディスプレイ、例え
ば携帯機器、ラップトップ、デジタルカメラ、車両のディスプレイ並びにバス及び電車の
行き先表示板からなる群から選択される装置。
【発明の詳細な説明】
【技術分野】
【０００１】
　本発明は、少なくとも１種の多環式の芳香族の配位子を含む金属錯体であって、それが
少なくとも１種の重水素原子を有する錯体、少なくとも１種の本発明による金属錯体を含
む有機発光ダイオード、少なくとも１種の本発明による金属錯体を含む発光層、少なくと
も１種の本発明による発光層を含む有機発光ダイオード、少なくとも１種の本発明による
金属錯体を、有機発光ダイオードにおいて用いる使用並びに少なくとも１種の本発明によ
る有機発光ダイオードを含む、定置式ディスプレイ、例えばコンピュータ、テレビのディ
スプレイ、プリンターのディスプレイ、調理機器のディスプレイ並びに宣伝用ボード、照
明、標識板及び可動式ディスプレイ、例えば携帯機器、ラップトップ、デジタルカメラ、
車両のディスプレイ並びにバス及び電車の行き先表示板からなる群から選択される装置に
関する。
【０００２】
　発光ダイオード（ＯＬＥＤ）においては、電流によって励起された場合に光を放出する
材料の特性が用いられる。ＯＬＥＤは、特に陰極線管及び液晶ディスプレイの代替として
、平面ディスプレイの製造のために関心が持たれている。そのコンパクトな構造及び本来
より低い電流消費に基づいて、ＯＬＥＤを含む装置は、特に可搬用途、例えば携帯機器、
ラップトップなどで使用するために適している。
【０００３】
　ＯＬＥＤの作動様式の基本原理並びにＯＬＥＤの好適な構造（層）は、例えばＷＯ２０
０５／１１３７０４号とそこに引用される文献に挙げられている。
【０００４】
　発光物質（発光体）としては、蛍光性材料（蛍光発光体）の他に、燐光性材料（燐光発
光体）を使用することができる。燐光発光体は、通常は、有機金属錯体であり、該錯体は
、一重項発光を示す蛍光発光体に対して、三重項発光を示す（Ｍ．Ａ．Ｂａｌｄｏ他，Ａ
ｐｐｌ．Ｐｈｙｓ．Ｌｅｔｔ．１９９９，７５，４－６）。量子力学的な理由から、燐光
発光体の使用に際して、４倍までの量子効率、エネルギー効率及び電力効率が可能である
。有機金属の燐光発光体の採用の利点を実践に移すためには、高い作動寿命、高い効率、
温度負荷に対する高い安定性及び低い使用電圧及び作動電圧を有する燐光発光体を提供す
る必要がある。
【０００５】
　上述の要求を満たすために、数多くの燐光発光体が先行技術において提案されている。
【０００６】
　例えば、ＷＯ２００７／０９５１１８号は、シクロメタル化されたイミダゾ［１，２－
ｆ］フェナントリジン配位子及びジイミダゾ［１，２－Ａ：１′，２′－Ｃ］キナゾリン
配位子並びに等電子の及びベンゾ縮合されたそれらの誘導体の金属錯体に関する。該金属
錯体は、燐光性であり、ＯＬＥＤで使用される。そのＯＬＥＤは、ＷＯ２００７／０９５
１１８号によれば、長寿命かつ効率的な青色の、緑色の及び赤色の発光を示す。重水素化
された系は、ＷＯ２００７／０９５１１８号に挙げられていない。
【０００７】
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　ＷＯ２００７／０９３２８２号には、特定の電子素子並びにその製造方法及びその使用
が挙げられている。前記の電子素子は、例えばＯＬＥＤであってよい。ＷＯ２００７／０
９３２８２号の詳細な説明によれば、その電子素子は、化学的に反応性の材料を含み、そ
れはエレクトロルミネッセンス材料あるいはレーザ材料である。とりわけ、反応性材料と
しては、燐光性の有機金属錯体が挙げられる（Ｊ）。この有機金属錯体は、とりわけ式（
Ｔ）［Ｍ（Ｌ）n（Ｌ′）m（Ｌ′′）o］の有機金属錯体であり、該錯体は、式（Ｕ）
【化１】

で示される部分構造Ｍ（Ｌ）nを有してよい。
【０００８】
　環Ｃｙ１及びＣｙ２は、基Ｒで置換されていてよく、その際、Ｒは、とりわけ重水素で
あってよい。式（Ｕ）の構造単位を含む式（Ｔ）の化合物のための例は、ＷＯ２００７／
０９３２８２号に挙げられていない。更に、ＷＯ２００７／０９３２８２号からは、式（
Ｔ）の金属錯体であって、式（Ｕ）の構造単位を含み、環Ｃｙ１もしくはＣｙ２の一方が
重水素で置換されている金属錯体が、ＯＬＥＤで使用するのに好ましいことは明らかでは
ない。
【０００９】
　ＥＰ－Ａ１３７２３６０号は、改善された安定性を有するエレクトロルミネッセンス有
機ポリマーに関する。ポリマーとしては、ポリ（フェニレンビニレン）が使用される。ポ
リ（フェニレンビニレン）中の共役ポリマー鎖に沿ったビニル結合の安定性を更に向上さ
せるために、ＥＰ－Ａ１３７２３６０号によれば、ビニレン部に重水素置換を有するポリ
（フェニレンビニレン）が使用される。従って、重水素化されたポリマーの使用のための
理由は、ＥＰ－Ａ１３７２３６０号によれば、ポリ（フェニレンビニレン）の反応性ビニ
レン二重結合の安定化である。
【００１０】
　ＷＯ０２／４７４４０号Ａ１では、有機半導体材料が開示され、そこでは、１もしくは
それより多くの水素原子が重水素によって置き換えられている。有機半導体は、高いルミ
ネッセンスと、良好な熱的安定性を有する。該有機半導体を含有する光電子工学的エレメ
ントは改善された性能と寿命を有することが主張されている。好ましくは、該有機半導体
は、発光性の有機ポリマー又は有機金属化合物である。詳細な説明においては、多数の種
々の有機半導体材料が挙げられている。ＷＯ０２／４７４４０号Ａ１の実施例においては
、完全に重水素化されたＩｒ（ｐｐｙ）3－ｄ８を発光体材料として有する有機発光ダイ
オードが、重水素化されたＩｒ（ｐｐｙ）3を発光体材料として含まない有機発光ダイオ
ードよりも高い量子効率と発光強度を有することが挙げられている。
【００１１】
　ＷＯ０２／４７４４０号Ａ１に開示される結果は、ＷＯ２００６／０９５９５１号Ａ１
に開示される結果に相当する。ＷＯ０２００６／０９５９５１号Ａ１には、重水素化され
た燐光性のＩｒ錯体



(8) JP 2011-524869 A 2011.9.8

10

20

30

40

50

【化２】

［式中、Ｘは二座の配位子である］及びそれをＯＬＥＤにおける発光体材料として用いる
使用が開示されている。この重水素化された錯体を発光体材料として含むＯＬＥＤは、Ｗ
Ｏ２００６／０９５９５１号Ａ１によれば、相応の重水素化されていないＩｒ錯体を発光
体材料として含むＯＬＥＤよりも高い量子効率と発光強度を示す。
【００１２】
　上述の先行技術に対する本発明の課題は、ＯＬＥＤで使用するための、燐光のために適
した更なる金属錯体であって、バランスのとれた特性スペクトル、例えば良好な効率、改
善された寿命及びデバイスにおけるより高い安定性並びに良好な電荷輸送特性及び熱的安
定性を示す金属錯体を提供することである。その場合に、特にＯＬＥＤの改善された寿命
を可能にする燐光発光体が提供されるべきである。
【００１３】
　前記課題は、一般式（Ｉ）
【化３】

［式中、記号は、以下の意味を有する：
Ｙ5、Ｚ4は、互いに無関係に、ＣＤ、ＣＲ1、ＣＨ、Ｎを意味する；
Ｘ1、Ｘ2、Ｘ3、Ｙ1、Ｙ2、Ｙ3は、互いに無関係に、ＮもしくはＣを意味する；
Ｘ4、Ｘ5は、互いに無関係に、ＣＤ、ＣＲ1、ＣＨ、Ｎ、ＳもしくはＯを意味し、その際
、Ｘ4もしくはＸ5は、更に、それぞれもう一方の基Ｘ5もしくはＸ4がＮ、ＣＨ、ＣＤもし
くはＣＲ1を意味する場合には、ＮＲ1であってよい；
Ｙ4、Ｙ6は、互いに無関係に、ＣＤ、ＣＲ1、ＣＨ、Ｎであり、その際、Ｙ4もしくはＹ6

は、ｍ＝０の場合に、更に、Ｓ、ＯもしくはＮＲ1を意味してよい；
Ｚ1、Ｚ2、Ｚ3は、互いに無関係に、ＣＤ、ＣＲ1、ＣＨ、Ｎであり、その際、Ｚ1、Ｚ2も
しくはＺ3は、ｎ＝０の場合に、更に、Ｓ、ＯもしくはＮＲ1を意味してよい；
Ｒ1は、互いに無関係に、非置換もしくは置換のアルキル、非置換もしくは置換のシクロ
アルキル、非置換もしくは置換のヘテロシクロアルキル、非置換もしくは置換のアリール
、非置換もしくは置換のヘテロアリール、非置換もしくは置換のアルケニル、非置換もし
くは置換のシクロアルケニル、非置換もしくは置換のアルキニル、ＳｉＲ2

3、ハロゲン、
ドナー作用もしくはアクセプター作用を有する置換基を意味し、その際、Ｒ1がＮ原子と
結合されている場合には、Ｒ1は、互いに無関係に、非置換もしくは置換のアルキル又は
非置換もしくは置換のアリール又は非置換もしくは置換のヘテロアリールを意味し、その
際、２個の任意の基Ｒ1は、更に、一緒になって、１個のアルキレン架橋もしくはアリー
レン架橋を形成してよい；
Ｒ2は、互いに無関係に、非置換もしくは置換のアルキル又は非置換もしくは置換のアリ
ール又は非置換もしくは置換のヘテロアリールを意味する；
ｍ、ｎは、互いに無関係に、０もしくは１を意味し、その際、基Ｚ4もしくはＹ5は、ｎも
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しくはｍが０である場合には、存在しない］で示される少なくとも１種の配位子を含む金
属錯体であって、該金属錯体が少なくとも１個の重水素原子を含むことを特徴とする金属
錯体によって解決される。
【００１４】
　本発明によれば、式（Ｉ）の配位子及び／又は場合により本発明による金属錯体中に存
在する１種以上の更なる配位子は、少なくとも１個の重水素原子を有してよい。好ましい
一実施態様においては、式（Ｉ）の配位子は、少なくとも１個の重水素原子を含む。その
場合に、基Ｒ1及び／又はＲ2の１個以上においては少なくとも１個の重水素原子が存在し
てよく、かつ／又は基Ｘ4、Ｘ5、Ｙ4、Ｙ5、Ｙ6、Ｚ1、Ｚ2、Ｚ3、Ｚ4の少なくとも１個
は、ＣＤを意味する。特に好ましくは、基Ｘ4、Ｘ5、Ｙ4、Ｙ5、Ｙ6、Ｚ1、Ｚ2、Ｚ3、Ｚ
4の少なくとも１個は、ＣＤを意味する。
【００１５】
　ＯＬＥＤでの使用に適した金属錯体を提供できることが見出され、その際、該ＯＬＥＤ
は、従来技術で公知のＯＬＥＤに対して、バランスのとれた特性スペクトルの点で、例え
ば良好な効率、優れた寿命及び非常に良好なデバイスにおける安定性並びに良好な電荷輸
送特性及び熱的安定性の点で優れている。特に、本発明による金属錯体を使用した場合に
、電磁線スペクトルの青色領域において発光するＯＬＥＤを提供できる。
【００１６】
　本発明による金属錯体は、ＯＬＥＤの各層において使用することができ、その際、配位
子骨格もしくは中心金属は、所望される金属錯体の特性に適合させるために変更すること
ができる。例えば、本発明による金属錯体の使用は、ＯＬＥＤの発光層、電子のための阻
止層、励起子のための阻止層、正孔のための阻止層、正孔輸送層及び／又は電子輸送層に
おいて、本発明による金属錯体の置換型に依存して、かつＯＬＥＤ中に存在する他の層中
の電子状態に依存して可能である。好ましくは、本発明による金属錯体は、発光層におい
て使用される。その層中で、本発明による金属錯体は、発光体材料及び／又はマトリクス
材料として使用することができる。好ましくは、本発明による金属錯体は、ＯＬＥＤ中で
発光体材料として使用される。
【００１７】
　本願の範囲において、非置換もしくは置換のアリール残基もしくは基、非置換もしくは
置換のヘテロアリール残基もしくは基、非置換もしくは置換のアルキル残基もしくは基、
非置換もしくは置換のシクロアルキル残基もしくは基、非置換もしくは置換のヘテロシク
ロアルキル残基もしくは基、非置換もしくは置換のアルケニル残基もしくは基、非置換も
しくは置換のアルキニル残基もしくは基、アラルキル残基もしくは基並びにドナー作用及
び／又はアクセプタ作用を有する基という概念は、以下の意味を有する：
　アリール残基（又はアリール基）とは、６～３０個の炭素原子、有利には６～１８個の
炭素原子の基本骨格を有する基であって、１つの芳香環又は複数の縮合された芳香環から
構成されている基を表す。好適な基本骨格は、例えばフェニル、ナフチル、アントラセニ
ル又はフェナントレニルである。前記の基本骨格は、非置換であってよい（すなわち、置
換可能な全ての炭素原子は水素原子を有する）、又は基本骨格の１つ、複数又は全ての置
換可能な位置は置換されていてよい。好適な置換基は、例えば、重水素、アルキル基、有
利には１～８個の炭素原子を有するアルキル基、特に有利にはメチル基、エチル基もしく
はｉ－プロピル基、アリール基、有利にはＣ6－アリール基（前記基は、更に置換されて
いてよく又は非置換であってもよい）、ヘテロアリール基、有利には、少なくとも１つの
窒素原子を有するヘテロアリール基、特に有利にはピリジル基、アルケニル基、有利には
１つの二重結合を有するアルケニル基、特に有利には、１つの二重結合及び１～８個の炭
素原子を有するアルケニル基又はドナー作用もしくはアクセプター作用を有する基である
。上述のアルキル基、アリール基、ヘテロアリール基、アルケニル基及びドナー作用もし
くはアクセプター作用を有する基は、１箇所以上の位置で重水素化されていてよい。ドナ
ー作用もしくはアクセプター作用を有する好適な基は以下に挙げられるものである。殊に
有利には、置換されたアリール基は、重水素、メチル、イソプロピル、Ｆ、ＣＮ、アリー
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ルオキシ及びアルコキシ、チオアリール、チオアルキル、ヘテロアリールからなる群から
選択される置換基を有する。有利には、アリール残基又はアリール基は、Ｃ6～Ｃ18－ア
リール基、特に有利にはＣ6－アリール基であり、該アリール基は、場合により上述の置
換基の少なくとも１つもしくはそれ以上で置換されている。特に好ましくは、Ｃ6～Ｃ18

－アリール基、好ましくはＣ6－アリール基は、上述の置換基を有さないか、１個、２個
、３個もしくは４個の上述の置換基を有する。
【００１８】
　ヘテロアリール残基又はヘテロアリール基とは、アリール基の基本骨格において少なく
とも１つの炭素が１つのヘテロ原子によって交換されている点で前記のアリール基と異な
る基を表す。有利なヘテロ原子は、Ｎ、Ｏ及びＳである。殊に有利には、アリール基の基
本骨格の１又は２つの炭素原子は、ヘテロ原子によって交換されている。特に、ピリジン
及び５員の複素芳香族化合物、例えばピロール、フラン、ピラゾール、イミダゾール、チ
オフェン、オキサゾール、チアゾール、トリアゾールなどの系から選択される基本骨格が
好ましい。該基本骨格は、その基本骨格の１つ、複数又は全ての置換可能な位置で置換さ
れていてよい。好適な置換基は、既にアリール基に関して挙げたのと同じ置換基である。
【００１９】
　アルキル残基又はアルキル基とは、１～２０個の炭素原子、有利には１～１０個の炭素
原子、特に有利には１～８個の炭素原子、殊に有利には１～４個の炭素原子を有する基を
表すべきである。前記のアルキル基は、分枝鎖状又は非分枝鎖状であってよく、かつ場合
により１又は複数のヘテロ原子、有利にはＳｉ、Ｎ、Ｏ又はＳ、特に好ましくはＮ、Ｏも
しくはＳによって中断されていてよい。更に、前記のアルキル基は、アリール基に関して
挙げた置換基１又は複数で置換されていてよい。同様に、該アルキル基は、１つ又は複数
の（ヘテロ）アリール基を有することも可能である。本願の範囲では、例えばベンジル基
は、従って置換されたアルキル基である。この場合に、前記の（ヘテロ）アリール基の全
てが適している。特に、メチル、エチル、イソプロピル、ｎ－プロピル、ｎ－ブチル、イ
ソブチル及びｔ－ブチルからなる群から選択されるアルキル基が好ましく、殊にメチル、
イソプロピル並びに部分的にもしくは完全に重水素化された相応の誘導体、例えばＣＤ3

、－Ｃ（ＣＤ3）2Ｄもしくは－Ｃ（ＣＤ3）3が好ましい。
【００２０】
　シクロアルキル残基又はシクロアルキル基とは、３～２０個の炭素原子、有利には３～
１０個の炭素原子、特に有利には３～８個の炭素原子を有する基を表すべきである。前記
の基本骨格は、非置換であってよい（すなわち、置換可能な全ての炭素原子は水素原子を
有する）、又は基本骨格の１つ、複数又は全ての置換可能な位置は置換されていてよい。
好適な置換基は、アリールに関して既に上述した基である。好適なシクロアルキル基のた
めの例は、シクロプロピル、シクロペンチル及びシクロヘキシルである。
【００２１】
　ヘテロシクロアルキル残基又はヘテロシクロアルキル基とは、シクロアルキル基の基本
骨格において少なくとも１つの炭素原子が１つのヘテロ原子によって交換されている点で
前記のシクロアルキル基と異なる基を表す。有利なヘテロ原子は、Ｎ、Ｏ及びＳである。
殊に有利には、シクロアルキル基の基本骨格の１又は２つの炭素原子は、ヘテロ原子によ
って交換されている。好適なヘテロシクロアルキル基のための例は、ピロリジン、ピペリ
ジン、ピペラジン、テトラヒドロフラン、ジオキサンから誘導される基である。
【００２２】
　アルケニル残基又はアルケニル基とは、少なくとも２個の炭素原子を有する上述のアル
キル基に相当するが、アルキル基の少なくとも１つのＣ－Ｃ単結合が１つのＣ－Ｃ二重結
合によって交換されていることが異なる基を表すべきである。有利には、アルケニル基は
、１又は２つの二重結合を有する。
【００２３】
　アルケニル残基又はアルケニル基とは、少なくとも２個の炭素原子を有する上述のアル
キル基に相当するが、アルキル基の少なくとも１つのＣ－Ｃ単結合が１つのＣ－Ｃ二重結
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合によって交換されていることが異なる基を表すべきである。有利には、アルキニル基は
、１又は２つの三重結合を有する。
【００２４】
　アルキレン及びアリーレンという概念は、本願の範囲では、アルキル基及びアリール基
に関して挙げた意味を有するが、前記のアルキレン基及びアリーレン基は２個の結合部位
を有するという点で異なる。
【００２５】
　好ましいアルキレン基は、（ＣＲ4

2）nであり、その際、Ｒ4は、重水素、Ｈもしくはア
ルキル、好ましくは重水素、Ｈ、メチルもしくはエチル、特に好ましくはＨもしくはＤを
意味し、かつｎは、１～３、好ましくは１もしくは２、特に好ましくは１を意味する。殊
に、アルキレン基ＣＨ2もしくはＣＤ2が好ましい。
【００２６】
　好ましいアリーレン基は、１，２－、１，３－もしくは１，４－フェニレン基であり、
前記基は非置換であるか、又はアリール基に関して挙げた置換基を有してよい。
【００２７】
　ドナー作用もしくはアクセプター作用を有する基もしくは置換基は、本発明の範囲では
以下の基を表す：
　ドナー作用を有する基とは、＋Ｉ効果及び／又は＋Ｍ効果を有する基を表し、かつアク
セプター作用を有する基とは、－Ｉ効果及び／又は－Ｍ効果を有する基を表す。ドナー作
用もしくはアクセプター作用を有する好適な基は、ハロゲン基、有利にはＦ、Ｃｌ、Ｂｒ
、特に好ましくはＦ、アルコキシ基もしくはアリールオキシ基、ＯＲ2、カルボニル基、
エステル基、オキシカルボニル基もカルボニルオキシ基も、アミノ基、ＮＲ2

2、アミド基
、ＣＨ2Ｆ－基、ＣＨＦ2基、ＣＦ3基、ＣＮ基、チオ基、スルホン酸基、スルホン酸エス
テル基、ホウ酸基、ホウ酸エステル基、ホスホン酸基、ホスホン酸エステル基、ホスフィ
ン基、スルホキシド基、スルホニル基、スルフィド基、ＳＲ2、ニトロ基、ＯＣＮ、ボラ
ン基、シリル基、ＳｉＲ2

3、スタネート基、イミノ基、ヒドラジン基、ヒドラゾン基、オ
キシム基、ニトロソ基、ジアゾ基、ホスフィンオキシド基、ヒドロキシ基又はＳＣＮ基で
ある。殊には、Ｆ、Ｃｌ、ＣＮ、アリールオキシ、アルコキシ、アミノ、ＣＦ3基、スル
ホニル、シリル、スルフィド及びヘテロアリールが好ましい。特にとりわけ、ヘテロアリ
ール、シリル（ＳｉＲ2

3）、Ｆ、アルコキシもしくはアリールオキシ（ＯＲ2）、スルフ
ィド基（ＳＲ2）、アミノ（ＮＲ2

2）及びＣＮが好ましい。基Ｒ2は、以下に定義されてい
る。
【００２８】
　ドナー作用もしくはアクセプター作用を有する上述の基は、本願に挙げられる他の基及
び置換基であって上述のドナー作用もしくはアクセプタ作用を有する基のリストで挙げら
れていないものが、ドナー作用もしくはアクセプター作用を有することを排除しない。
【００２９】
　アリール残基もしくは基、ヘテロアリール残基もしくは基、アルキル残基もしくは基、
シクロアルキル残基もしくは基、ヘテロシクロアルキル残基もしくは基、アルケニル残基
もしくは基、アルキニル残基もしくは基並びにドナー作用及び／又はアクセプター作用を
有する基並びにアルキレン及びアリーレン残基もしくは基は、上述のように、置換されて
いても、もしくは非置換であってもよい。非置換の基とは、本願の範囲においては、基の
置換可能な原子が水素原子を有する基を表すべきである。置換された基とは、本願の範囲
においては、１個以上の置換可能な原子が、少なくとも１箇所で水素原子の代わりに置換
基を有する基を表すべきである。好適な置換基は、アリール残基もしくは基に関して上述
した置換基である。
【００３０】
　同じ番号を有する基が本願による化合物において多数存在する場合に、これらの基は、
それぞれ互いに無関係に、上述の意味を有してよい。
【００３１】
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　好ましい一実施態様においては、式（Ｉ）の配位子中の少なくとも１個の基Ｘ1もしく
はＹ1はＮを意味し、その際、好ましくは基Ｘ1もしくはＹ1の厳密に１個は、Ｎを意味し
、特に好ましくはＸ1はＮを意味する。
【００３２】
　記号Ｘ1、Ｘ2、Ｘ3、Ｘ4、Ｘ5、Ｙ1、Ｙ2、Ｙ3、Ｙ4、Ｙ5、Ｙ6、Ｚ1、Ｚ2、Ｚ3、Ｚ4

は、互いに無関係に以下の意味を有する：
Ｙ5、Ｚ4は、互いに無関係に、ＣＤ、ＣＲ1、ＣＨ、Ｎを意味する；
Ｘ1、Ｘ2、Ｘ3、Ｙ1、Ｙ2、Ｙ3は、互いに無関係に、ＮもしくはＣを意味する；
Ｘ4、Ｘ5は、互いに無関係に、ＣＤ、ＣＲ1、ＣＨ、Ｎ、ＳもしくはＯを意味し、その際
、Ｘ4もしくはＸ5は、更に、それぞれもう一方の基Ｘ5もしくはＸ4がＮ、ＣＨ、ＣＤもし
くはＣＲ1を意味する場合には、ＮＲ1であってよい；
Ｙ4、Ｙ6は、互いに無関係に、ＣＤ、ＣＲ1、ＣＨ、Ｎを意味し、その際、Ｙ4もしくはＹ
6は、ｍ＝０の場合に、更に、Ｓ、ＯもしくはＮＲ1を意味してよい；
Ｚ1、Ｚ2、Ｚ3は、互いに無関係に、ＣＤ、ＣＲ1、ＣＨ、Ｎを意味し、その際、Ｚ1、Ｚ2

もしくはＺ3は、ｎ＝０の場合に、更に、Ｓ、ＯもしくはＮＲ1を意味してよい。
【００３３】
　好ましい一実施態様においては、基Ｘ4、Ｘ5、Ｙ4、Ｙ5、Ｙ6、Ｚ1、Ｚ2、Ｚ3、Ｚ4の
少なくとも１個は、少なくとも１個の重水素原子を含む。特に好ましくは、基Ｘ4、Ｘ5、
Ｙ4、Ｙ5、Ｙ6、Ｚ1、Ｚ2、Ｚ3、Ｚ4の少なくとも１個は、ＣＤを意味する。
【００３４】
　好ましくは、上述の基Ｘ4、Ｘ5、Ｙ4、Ｙ6、Ｚ1、Ｚ2及びＺ3、特に好ましくはＸ4、Ｙ
4、Ｙ6、Ｚ1、Ｚ2及びＺ3の０個、１個、２個は、ＳもしくはＯを意味し、その際、例え
ば一般式（Ｉ）の配位子におけるＹ4及び／又はＺ1は、ＳもしくはＯを意味し、そして他
の基は、上述の意味を有するが、ＳもしくはＯではない。
【００３５】
　特に好ましい一実施態様においては、本発明は、金属錯体であって、そのうち基Ｘ1が
Ｎを意味し、かつ他の上述の基が上述の意味を有する金属錯体に関する。
【００３６】
　記号Ｘ1、Ｘ2、Ｘ3、Ｘ4、Ｘ5、Ｙ1、Ｙ2、Ｙ3、Ｙ4、Ｙ5、Ｙ6、Ｚ1、Ｚ2、Ｚ3、Ｚ4

は、互いに無関係に以下の意味を有する：
Ｘ2、Ｙ1、Ｙ2、Ｙ3は、Ｃを意味する；
Ｘ1は、Ｎを意味する；
Ｘ3は、ＣもしくはＮ、好ましくはＮを意味する；
Ｘ5は、Ｎ、ＣＤもしくはＣＲ1、好ましくはＣＤを意味する；
Ｘ4は、ＣＲ1、ＣＤ、ＮＲ1、ＯもしくはＳ、好ましくはＣＲ1もしくはＣＤを意味する；
Ｙ4、Ｙ5、Ｙ6は、互いに無関係に、ＣＨ、ＣＤもしくはＣＲ1、好ましくはＣＤを意味す
る；
Ｚ1、Ｚ2、Ｚ3、Ｚ4は、互いに無関係に、ＣＨ、ＣＤ、ＣＲ1もしくはＮを意味し、その
際、Ｚ1、Ｚ2もしくはＺ3は、ｎ＝０の場合に、更に、Ｓ、ＯもしくはＮＲ1を意味してよ
く、好ましくはＺ1、Ｚ2及びＺ4はＣＤを意味し、かつＺ3はＣＲ1を意味する。
【００３７】
　更に好ましくは、Ｘ1はＮを意味し、かつＸ4及び／又はＸ5はＣＤを意味し、その際、
他の上述の基は、上述の意味を有する。殊に好ましくは、Ｘ1及びＸ3は、Ｎを意味し、そ
の際、好ましくはＸ5は、付加的にＣＤもしくはＣＲ1を意味し、かつＸ4はＣＲ1を意味す
る。他の上述の基は、上述の意味を有する。特に殊に好ましくは、Ｘ1及びＸ3はＮを意味
し、Ｘ4及びＺ3はＣＲ1を意味し、かつＸ5、Ｙ4、Ｙ5、Ｙ6、Ｚ1、Ｚ2及びＺ4はＣＤを意
味し、その際、他の上述の基は、上述の意味を有する。殊に好ましくは、他の上述の基は
、最後に挙げた場合においては、重水素もしくはＲ1の意味を有し、その際、Ｒ1は、以下
に挙げる定義を有してよい。
【００３８】
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　Ｒ1は、一般式（Ｉ）の配位子において、互いに無関係に、非置換もしくは置換のアル
キル、非置換もしくは置換のシクロアルキル、非置換もしくは置換のヘテロシクロアルキ
ル、非置換もしくは置換のアリール、非置換もしくは置換のヘテロアリール、非置換もし
くは置換のアルケニル、非置換もしくは置換のシクロアルケニル、非置換もしくは置換の
アルキニル、ＳｉＲ2

3、ハロゲン、ドナー作用もしくはアクセプター作用を有する置換基
を意味し、その際、Ｒ1がＮ原子に結合されている場合には、Ｒ1は、互いに無関係に、非
置換もしくは置換のアルキル又は非置換もしくは置換のアリール又は非置換もしくは置換
のヘテロアリールを意味するか、又は２個の任意の基Ｒ1は、一緒になって１個のアルキ
レン架橋もしくはアリーレン架橋を形成してよい。その際、２個の基Ｒ1は、一般式（Ｉ
）の配位子の唯一の環に該当するか、又は一般式（Ｉ）の配位子の２個の異なる環に該当
する。例えば、Ｘ4及びＸ5がＣＲ1を意味する場合に、２個の基Ｒ1は、一緒になって、１
個のアルキレン架橋もしくはアリーレン架橋を形成する。同様に、Ｚ1及びＸ4もしくはＺ
4（ｎが１の場合）あるいはＺ3（ｎが０の場合）及びＹ4がＣＲ1を意味する場合において
、２個の基Ｒ1は、一緒になって、１個のアルキレン架橋もしくはアリーレン架橋を形成
することができる。好適かつ好ましいアルキル基、シクロアルキル基、ヘテロシクロアル
キル基、アリール基、ヘテロアリール基、アルケニル基、シクロアルケニル基、アルキニ
ル基並びにドナー作用もしくはアクセプター作用を有する置換基及びアルキレン基及びア
リーレン基は、上述の基である。好ましくは、Ｒ1は、互いに無関係に、非置換もしくは
置換のアルキル、非置換もしくは置換のアリール、非置換もしくは置換のヘテロアリール
、ＳｉＲ2

3、ハロゲン、好ましくはＦ、ＯＲ2、ＳＲ2、ＮＲ2
2、ＣＦ3もしくはＣＮを意

味し、その際、Ｒ1は、Ｒ1がＮ原子に結合されている場合には、好ましくは互いに無関係
に非置換もしくは置換のアルキル、非置換もしくは置換のアリールを意味する。殊に好ま
しくは、Ｒ1は、互いに無関係に、非置換もしくは置換のアルキル、非置換もしくは置換
のアリール、非置換もしくは置換のヘテロアリール又はＳｉＲ2

3を意味する。更に殊に好
ましくは、Ｒ1は、メチル、イソプロピル又は部分的にもしくは完全に重水素化されたそ
の相応の誘導体、例えばＣＤ3、－Ｃ（ＣＤ3）2Ｄもしくは－Ｃ（ＣＤ3）3；非置換もし
くは置換のＣ6－アリール（その際、置換基として特に重水素、メチル、イソプロピル、
ＣＤ3、－Ｃ（ＣＤ3）2もしくは－Ｃ（ＣＤ3）3が適しており、オルト二置換されたＣ6－
アリールが特に好ましい）；又はＣ5～Ｃ6－ヘテロアリール、例えば
【化４】

［式中、
Ｒ4は、互いに無関係に、非置換もしくは置換のアルキル、非置換もしくは置換のアリー
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ル、非置換もしくは置換のヘテロアリール又はＳｉＲ2
3を意味し、好ましくは水素、重水

素、メチル、エチル、ｎ－プロピル、イソプロピル、ｎ－ブチル、ｓ－ブチル、イソブチ
ル、ｔ－ブチル又は部分的にもしくは完全に重水素化されたその相応の誘導体、例えばＣ
Ｄ3、－Ｃ（ＣＤ3）2Ｄもしくは－Ｃ（ＣＤ3）3；非置換もしくは置換のＣ6－アリール又
はＣ5～Ｃ6－ヘテロアリール、特に好ましくは水素もしくは重水素を意味する；及び
ｚは、０、１、２、３もしくは４、好ましくは０、１もしくは２を意味する］を意味する
；
その際、Ｒ1は、Ｒ1がＮ原子に結合されている場合には、特に好ましくは互いに無関係に
、メチル、エチル、イソプロピル、ｎ－プロピル、ｎ－ブチル、イソブチル、ｓ－ブチル
もしくはｔ－ブチル又はＣ6－アリール（それらは非置換もしくは置換されていてよい）
、好ましくはフェニルもしくはトリルを意味する。
【００３９】
　Ｒ2は、互いに無関係に、非置換もしくは置換のアルキル又は非置換もしくは置換のア
リールを意味し、その際、好適かつ好ましいアルキル基及びアリール基並びに好適な置換
基は、上述の通りである。好ましくは、Ｒ2は、メチル、エチル、イソプロピル、ｎ－プ
ロピル、ｎ－ブチル、イソブチル、ｓ－ブチルもしくはｔ－ブチル又は非置換もしくは置
換されていてよいＣ6－アリール、好ましくはフェニルもしくはトリルである。
【００４０】
　ｍ及びｎは、一般式（Ｉ）の配位子において、互いに無関係に、０もしくは１を意味し
、その際、基Ｚ4もしくはＹ5は、ｎもしくはｍが０の場合には存在しない。ｍが０の場合
には、要素Ｘ1、Ｘ2、Ｘ3、Ｘ4及びＸ5から形成される芳香族性の５員環は、従って、要
素Ｙ1、Ｙ2、Ｙ3、Ｙ4及びＹ6から形成される５員環と結合されている。ｍが１の場合に
は、Ｘ1、Ｘ2、Ｘ3、Ｘ4及びＸ5から形成される芳香族性の５員環は、要素Ｙ1、Ｙ2、Ｙ3

、Ｙ4、Ｙ5及びＹ6から形成される芳香族性の６員環と結合されている。ｎが０の場合に
は、Ｘ1、Ｘ2、Ｘ3、Ｘ4、Ｘ5から形成される芳香族性の５員環は、Ｚ1、Ｚ2、Ｚ3及び２
個の炭素原子から形成される芳香族性の５員環と結合されており、かつｎが１の場合には
、Ｘ1、Ｘ2、Ｘ3、Ｘ4及びＸ5から形成される芳香族性の５員環は、Ｚ1、Ｚ2、Ｚ3、Ｚ4

及び２個の炭素原子から形成される芳香族性の６員環と結合されている。好ましくは、ｍ
は１である。更なる好ましい一実施態様においては、ｎは、１である。特に好ましくは、
ｎもｍも１である。
【００４１】
　本発明による金属錯体は、好ましくは、元素の周期律表（ＣＡＳ版）の第ＩＢ族、第Ｉ
ＩＢ族、第ＩＩＩＢ族、第ＩＶＢ族、第ＶＢ族、第ＶＩＢ族、第ＶＩＩＢ族、第ＶＩＩＩ
族の遷移金属からなる群から選択される金属原子であって、相応する金属原子についてそ
れぞれ可能な酸化段階のものを含む。好ましくは、本発明による金属錯体は、Ｉｒ、Ｃｏ
、Ｒｈ、Ｎｉ、Ｐｄ、Ｐｔ、Ｆｅ、Ｒｕ、Ｏｓ、Ｃｒ、Ｍｏ、Ｗ、Ｍｎ、Ｔｃ、Ｒｅ、Ａ
ｇ、Ａｕ及びＣｕからなる群、特に好ましくはＩｒ、Ｏｓ、Ｒｕ、Ｒｈ、Ｐｄ、Ｃｏ、Ｎ
ｉ及びＰｔからなる群、殊に好ましくはＩｒ、Ｐｔ、Ｒｈ、Ｒｕ及びＯｓからなる群から
選択される金属原子Ｍであって、相応する金属原子についてそれぞれ可能な酸化段階のも
のを含む。特に好ましくは、Ｐｔ（ＩＩ）、Ｐｔ（ＩＶ）、Ｉｒ（Ｉ）、Ｉｒ（ＩＩＩ）
、Ｏｓ（ＩＩ）及びＲｕ（ＩＩ）が、更に特に好ましくはＰｔ（ＩＩ）、Ｉｒ（ＩＩＩ）
及びＯｓ（ＩＩ）が、殊に好ましくはＩｒ（ＩＩＩ）が使用される。
【００４２】
　一般式（Ｉ）の少なくとも１種の配位子の他に、本発明による金属錯体は、一般式（Ｉ
）の配位子とは異なる他の配位子を含んでよい。例えば、一般式（Ｉ）の少なくとも１種
の配位子の他に、１種もしくはそれより多くの中性の一座もしくは二座の配位子Ｋ並びに
場合により、一座もしくは二座であってよい１種もしくはそれより多くのモノアニオン性
もしくはジアニオン性の配位子Ｊが存在してよい。更に、式（Ｉ）の種々の配位子は、本
発明による金属錯体中に存在してよい。この場合、二座の配位子とは、金属原子Ｍに２ヶ
所で配位されている配位子を表す。本願の範囲では、概念"２つの配座"と概念"二座"とは
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同義である。
【００４３】
　一座の配位子とは、配位子の１ヶ所で金属原子Ｍと配位する配位子を表す。
【００４４】
　従って、本発明は、好ましい一実施態様においては、一般式（ＩＩ）
【化５】

［式中、以下の意味を有する：
Ｍは、元素の周期律表（ＣＡＳ版）の第ＩＢ族、第ＩＩＢ族、第ＩＩＩＢ族、第ＩＶＢ族
、第ＶＢ族、第ＶＩＢ族、第ＶＩＩＢ族、第ＶＩＩＩ族の遷移金属からなる群から選択さ
れる金属原子であって、相応する金属原子についてのそれぞれ可能な酸化段階のもの、好
ましくはＩｒ（ＩＩＩ）、Ｐｔ（ＩＩ）もしくはＯｓ（ＩＩ）、特に好ましくはＩｒ（Ｉ
ＩＩ）を意味する；
Ｊは、モノアニオン性もしくはジアニオン性の配位子であって、一座もしくは二座であっ
てよいもの、好ましくは二座のモノアニオン性の配位子を意味する；
Ｋは、中性の、一座もしくは二座の配位子であって、一般に光活性でないものを意味する
；
好ましい配位子Ｋは、ホスフィン、特にトリアルキルホスフィン、例えばＰＥｔ3、Ｐｎ
Ｂｕ3、トリアリールホスフィン、例えばＰＰｈ3；ホスホネート及びそれらの誘導体、ア
ルセネート及びそれらの誘導体、ホスファイト、ＣＯ、ニトリル、アミン、ジエン（これ
らは、Ｍとπ錯体を形成しうる）、例えば２，４－ヘキサジエン、η4－シクロオクタジ
エン及びη2－シクロオクタジエン（それぞれ１，３及び１，５）、アリル、メタリル、
シクロオクテン、ノルボルナジエン及び中性のビスカルベン、例えばＷＯ２００８／００
０７２６号に開示される中性のビスカルベンを意味する；
ｏは、１、２、３もしくは４であり、その際、ｏは、Ｍ＝Ｉｒ（ＩＩＩ）の場合に、１、
２もしくは３、好ましくは２もしくは３を意味し、かつＭ＝Ｐｔ（ＩＩ）もしくはＯｓ（
ＩＩ）の場合に、１もしくは２を意味する；
ｐは、０、１、２、３もしくは４であり、その際、ｐは、Ｍ＝Ｉｒ（ＩＩＩ）の場合に、
０、１、２、３もしくは４、特に好ましくは０もしくは２を意味し、かつＭ＝Ｐｔ（ＩＩ
）及びＯｓ（ＩＩ）の場合に、０、１もしくは２を意味し、好ましくは０もしくは２を意
味し、その際、ｐは、金属Ｍに対する結合箇所の数を意味し、すなわちｐ＝２の場合に、
２個の一座の配位子もしくは１個の二座の配位子であってよい；
ｑは、０、１、２、３もしくは４であり、その際、ｑは、Ｍ＝Ｉｒ（ＩＩＩ）の場合に、
０、１もしくは２、好ましくは０を意味し、Ｍ＝Ｐｔ（ＩＩ）の場合に、０もしくは１、
好ましくは０を意味し、かつＭ＝Ｏｓ（ＩＩ）の場合に、２もしくは３、好ましくは２を
意味し、その際、ｑは、金属Ｍに対する結合箇所の数を意味し、すなわちｑ＝２の場合に
、２個の一座の配位子もしくは１個の二座の配位子であってよい；
その際、ｏ、ｐ及びｑは、使用される金属原子の酸化段階及び配位数と、配位子の電荷に
依存している］で示される金属錯体に関する。
【００４５】
　配位子Ｊも配位子Ｋも、１個以上の重水素原子を有してよい。
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【００４６】
　数値ｏ、ｐもしくはｑが１より大きい場合については、式（Ｉ）の使用される配位子、
ＫもしくはＪは、それぞれ同一もしくは異なっていてよい。
【００４７】
　Ｍ＝Ｉｒ（ＩＩＩ）の場合には、式（ＩＩ）の本発明による金属錯体における合計ｏ，
ｐ＋ｑは、一般に、３、４もしくは５であり、すなわち、式Ｉの３個の配位子が存在する
場合に、ｏは３であり、かつ式Ｉの２個の配位子及び例えば１個の二座のモノアニオン性
の配位子Ｊが存在する場合に、ｏは２であり、かつｐは２である。Ｍ＝Ｐｔ（ＩＩ）の場
合には、合計ｏ＋ｐは、一般に、２もしくは３であり、すなわち、式Ｉの２個の配位子が
存在する場合には、ｏは２であり、かつ式Ｉの１個の配位子及び例えば１個の二座のモノ
アニオン性の配位子Ｊが存在する場合には、ｏは１であり、かつｐは２であり、その際、
ｏはそれぞれ少なくとも１である。Ｏｓ（ＩＩ）の場合には、式（ＩＩ）の本発明による
金属錯体中の合計ｏ，ｐ＋ｑは、一般に、４もしくは５であり、すなわち式（Ｉ）の２個
の配位子及び例えば１個の二座の中性の配位子Ｋが存在する場合には、ｏは２であり、か
つｑは２であり、かつ例えば式（Ｉ）の１個の配位子、１個の二座のモノアニオン性の配
位子Ｊ及び１個の中性の二座の配位子Ｋが存在する場合には、ｏは１であり、ｐは２であ
り、かつｑは２である。
【００４８】
　式（ＩＩ）の金属錯体中の記号Ｘ1、Ｘ2、Ｘ3、Ｘ4、Ｘ5、Ｙ1、Ｙ2、Ｙ3、Ｙ4、Ｙ5、
Ｙ6、Ｚ1、Ｚ2、Ｚ3、Ｚ4、ｍ及びｎは、上述の意味を有する。
【００４９】
　本発明による金属錯体の種々の異性体が存在しうる場合には、本発明は、金属錯体の単
独の異性体それぞれも、種々の異性体のそれぞれの任意の混合比での混合物をも含む。一
般に、金属錯体の種々の異性体は、当業者に公知の方法に従って、例えばクロマトグラフ
ィー、昇華もしくは結晶化によって分離することができる。
【００５０】
　通常は、二座のモノアニオン性の配位子Ｊとしては、光活性でないもしくは光活性の（
例えばカルベン、フェニルピリジンもしくはフェニルイミダゾールとのヘテロレプティッ
クな錯体）配位子が使用される。好適な配位子Ｊは、例えば一般式
【化６】

［式中、Ｌは、それぞれ互いに無関係に、Ｏ、Ｎ及びＣから選択される］の二座のモノア
ニオン性の配位子である。二座のモノアニオン性の配位子Ｊであって、２個の基ＬがＯ、
ＣもしくはＮを意味するか、又は１個の基ＬがＯを意味し、かつもう一方の基ＬがＮもし
くはＣを意味するか、又は１個の基ＬがＣを意味し、かつもう一方の基ＬがＮを意味する
配位子が好ましい。特に好ましい二座のモノアニオン性の配位子は、アセチルアセトネー
ト及びその誘導体、ピコリネート及びその誘導体、二座のモノアニオン性のカルベン配位
子及びその誘導体、例えばＷＯ２００５／０１９３７３号、ＷＯ２００５／０１１３７０
４号、ＷＯ２００６／０１８２９２号、ＷＯ２００６／０５６４１８号、ＷＯ２００７／
１１５９８１号、ＷＯ２００７／１１５９７０号、ＷＯ２００８／０００７２７号、ＷＯ
２００６／０６７０７４号、ＷＯ２００６／１０６８４２号、ＷＯ２００７／０１８０６
７号、ＷＯ２００７／０５８２５５号、ＷＯ２００７／０６９５４２号、ＵＳ２００７／
１０８８９１号、ＷＯ２００７／０５８０８０号、ＷＯ２００７／０５８１０４に挙げら
れているカルベン配位子並びにＷＯ０２／１５６４５号、ＷＯ２００５／１２３８７３号
、ＵＳ２００７／１９６６９０号、ＷＯ２００６／１２１８１１に挙げられる二座のモノ
アニオン性の配位子である。特に、アセチルアセトネート、ピコリネート、カルベン、例
えばＮ－メチル－Ｎ－アリールイミダゾールカルベン、アリールピリジン、例えば２－ア
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ゾール、例えば２－アリールイミダゾール、特にフェニルイミダゾール、例えば２－フェ
ニルイミダゾール及び前記化合物の誘導体からなる群から選択される二座のモノアニオン
性の配位子が好ましい。上述の二座のモノアニオン性の配位子においては、配位子の１個
以上の水素原子が重水素によって置き換えられていてよい。
【００５１】
　特に好ましい一実施態様においては、本発明による金属錯体は、一般式（ＩＩａ）
【化７】

［式中、以下の意味を有する：
Ｍは、元素の周期律表（ＣＡＳ版）の第ＩＢ族、第ＩＩＢ族、第ＩＩＩＢ族、第ＩＶＢ族
、第ＶＢ族、第ＶＩＢ族、第ＶＩＩＢ族、第ＶＩＩＩ族の遷移金属からなる群から選択さ
れる金属原子であって、それぞれの相応の金属原子について可能な酸化段階のもの、好ま
しくはＩｒ（ＩＩＩ）、Ｐｔ（ＩＩ）、特に好ましくはＩｒ（ＩＩＩ）を意味する；

【化８】

は、１個以上の重水素原子を有してよい、二座のモノアニオン性の配位子を意味し、好ま
しくは、該二座のモノアニオン性の配位子におけるＬは、それぞれ互いに無関係に、Ｏ、
Ｎ及びＣから選択され、特に二座のモノアニオン性の配位子であって、２個の基ＬがＯ、
ＣもしくはＮを意味するか、又は１個の基ＬがＯを意味し、かつもう一方の基ＬがＮもし
くはＣを意味するか、又は１個の基ＬがＣを意味し、かつもう一方の基ＬがＮを意味する
、二座のモノアニオン性の配位子が好ましく、殊に、アセチルアセトネート、ピコリネー
ト、カルベン、例えばＮ－メチル－Ｎ－アリールイミダゾールカルベン、アリールピリジ
ン、例えば２－アリールピリジン、特にフェニルピリジン、例えば２－フェニルピリジン
及びアリールイミダゾール、例えば２－アリールイミダゾール、特にフェニルイミダゾー
ル、例えば２－フェニルイミダゾール及び前記の化合物の誘導体からなる群から選択され
る二座のモノアニオン性の配位子が好ましい；
ｏは、１、２、３、４であり、その際、Ｍ＝Ｉｒ（ＩＩＩ）の場合には、１、２もしくは
３を意味し、好ましくは２もしくは３を意味し、Ｍ＝Ｐｔ（ＩＩ）の場合には、１もしく
は２を意味する；
ｐ′は、０、１もしくは２を意味し、その際、ｐは、Ｍ＝Ｉｒ（ＩＩＩ）の場合には、０
、１もしくは２を意味し、好ましくは０もしくは１を意味し、Ｍ＝Ｐｔ（ＩＩ）の場合に
は、０もしくは１を意味し、その際、ｐ′は、配位子
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【化９】

の数を意味する；
その際、ｏ及びｐ′は、使用される金属原子の酸化段階及び配位数に依存する］を有する
。
【００５２】
　Ｍ＝Ｉｒ（ＩＩＩ）の場合には、式（ＩＩａ）の本発明による金属錯体における合計ｏ
＋ｐ′は、一般に３であり、かつＭ＝Ｐｔ（ＩＩ）の場合には、ｏ＋ｐ′は、一般に２で
あり、その際、ｏは、それぞれ少なくとも１である。
【００５３】
　式（ＩＩ）の金属錯体中の記号Ｘ1、Ｘ2、Ｘ3、Ｘ4、Ｘ5、Ｙ1、Ｙ2、Ｙ3、Ｙ4、Ｙ5、
Ｙ6、Ｚ1、Ｚ2、Ｚ3、Ｚ4、ｍ及びｎは、上述の意味を有する。更に、Ｍ、二座のモノア
ニオン性の配位子並びにｏ及びｐ′の更なる実施形態は、Ｍ、二座のモノアニオン性の配
位子、ｏ及びｐ′（もしくはｐ、その際、ｐ′＝１　ｐ＝２に相当する）について上述し
た実施形態である。
【００５４】
　特に好ましい一実施態様においては、本発明は、式（ＩＩａａ）

【化１０】

［式中、Ｍ、ｏ及びｐ′は、上述の意味を有する；
Ｄは、重水素を意味する；及び
Ｒ3は、互いに無関係に、重水素もしくはＲ1を意味する］で示される金属錯体に関する。
【００５５】
　好適なＲ1についての実施形態は上述の通りである。
【００５６】
　以下に、例として、式（ＩＩａａ）の好ましい本発明による金属錯体を挙げる。
【００５７】
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【００５８】
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【表２】

【００５９】
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【表３】

【００６０】
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【表４】

【００６１】
　以下に、好ましい本発明による金属錯体についての更なる例を挙げる：

【表５】
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【００６２】
【表６】

【００６３】
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【表７】

【００６４】
　本発明による金属錯体は、当業者により公知の方法もしくは当業者に公知の方法と同様
にして製造することができる。好適な製造方法は、例えばＷＯ２００７／０９５１１８号
の実施例に挙げられる方法と同様であり、その際、本発明による金属錯体の製造は、付加
的に少なくとも１個の重水素原子を金属錯体に導入する工程を含む。重水素原子を、本発
明による金属錯体の式（Ｉ）の配位子への導入は、当業者に公知の方法に従って行われる
。水素原子と重水素原子とを交換するのに適した方法は、例えば総説記事Ｊ．Ａｔｚｒｏ
ｄｔ、Ｖ．Ｄｅｒｄａｕ、Ｔ．Ｆｅｙ、Ｊ．ＺｉｍｍｅｒｍａｎｎによるＡｎｇｅｗ．Ｃ
ｈｅｍ．Ｉｎｔ．Ｅｄ．２００７，４６，７７４４－７７６５に挙げられている。
【００６５】
　通常は、本発明による金属錯体は、一般式（Ｉ）の配位子に相応する配位子前駆体から
出発して製造される。その際に、本発明による金属錯体の製造は、一般式（Ｉ）の配位子
を基礎とする少なくとも１種の配位子前駆体と、少なくとも１種の金属Ｍを含む金属錯体
であって、Ｍが上述の意味を有する金属錯体とを反応させることによって行われる。
【００６６】
　式（Ｉ）の配位子を基礎とする配位子前駆体と、少なくとも１種の金属Ｍを含む金属錯
体との間のモル比は、所望の本発明による金属錯体の構造に依存し、並びに式（Ｉ）の配
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位子の数に依存する。本発明による金属錯体におけるｏが１より大きい場合には、これら
の金属錯体は、少なくとも１種の金属Ｍを含む金属錯体と、同一の配位子前駆体との反応
によって、又は種々の配位子前駆体との反応によって得られる。種々の本発明による金属
錯体の製造のために適した方法及び反応順序は当業者に公知である。
【００６７】
　配位子前駆体と反応される、少なくとも１種の金属Ｍを含む金属錯体は、元素の周期律
表（ＣＡＳ版）の第ＩＩＢ族、第ＩＩＩＢ族、第ＩＶＢ族、第ＶＢ族、第ＶＩＢ族、第Ｖ
ＩＩＢ族、第ＶＩＩＩ族の遷移金属及びＣｕからなる群から選択される、好ましくはＩｒ
、Ｃｏ、Ｒｈ、Ｎｉ、Ｐｄ、Ｐｔ、Ｆｅ、Ｒｕ、Ｏｓ、Ｃｒ、Ｍｏ、Ｗ、Ｍｎ、Ｔｃ、Ｒ
ｅ及びＣｕからなる群から選択される、特に好ましくはＩｒ、Ｏｓ、Ｒｕ、Ｒｈ、Ｐｄ、
Ｃｏ及びＰｔ、殊に好ましくはＩｒ、Ｐｔ、Ｒｈ、Ｐｄ、Ｒｕ及びＯｓからなる群から選
択される、少なくとも１種の金属原子であって、それぞれ相応の金属について適した可能
な酸化段階におけるものを含む金属錯体である。
【００６８】
　配位子前駆体と反応される好適な金属錯体は、当業者に公知である。適した金属錯体の
例は以下のものである：Ｐｄ（ＯＡｃ）2、Ｐｔ（ｃｏｄ）Ｃｌ2、Ｐｔ（ｃｏｄ）Ｍｅ2

、Ｐｔ（ａｃａｃ）2、Ｐｔ（ＰＰｈ3）2Ｃｌ2、ＰｔＣｌ2、［Ｒｈ（ｃｏｄ）Ｃｌ］2、
Ｒｈ（ａｃａｃ）ＣＯ（ＰＰｈ3）、Ｒｈ（ａｃａｃ）（ＣＯ）2、Ｒｈ（ｃｏｄ）2ＢＦ4

、ＲｈＣｌ（ＰＰｈ3）3、ＲｈＣｌ3×ｎＨ2Ｏ、Ｒｈ（ａｃａｃ）3、［Ｏｓ（ＣＯ）3Ｉ

2］2、［Ｏｓ3（ＣＯ）12］、ＯｓＨ4（ＰＰｈ3）3Ｃｐ2Ｏｓ、Ｃｐ*
2Ｏｓ、Ｈ2ＯｓＣｌ

6×６Ｈ2Ｏ、ＯｓＣｌ3×Ｈ2Ｏ、Ｒｕ（ａｃａｃ）3、ＲｕＣｌ2（ｃｏｄ）、Ｒｕ（２－
メチルアリル）2（ｃｏｄ）、［（μ－Ｃｌ）Ｉｒ（η4－１，５－ｃｏｄ）］2、［（μ
－Ｃｌ）Ｉｒ（η2－ｃｏｅ）2］2、Ｉｒ（ａｃａｃ）3、ＩｒＣｌ3×ｎＨ2Ｏ、（ｔｈｔ
）3ＩｒＣｌ3、Ｉｒ（η3－アリル）3、Ｉｒ（η3－メタリル）3［式中、ｃｏｄは、シク
ロオクタジエン、ｃｏｅは、シクロオクテン、ａｃａｃは、アセチルアセトネート、そし
てｔｈｔは、テトラヒドロチオフェンを意味する］。金属錯体は、当業者に公知の方法に
よって製造でき、もしくは市販されている。
【００６９】
　配位子前駆体と反応される金属錯体と１種以上の配位子前駆体との上述の反応に引き続
き、得られる本発明による金属錯体は、一般に、当業者に公知の方法に従って後処理され
、そして場合により精製される。通常は、その後処理及び精製は、抽出、カラムクロマト
グラフィー及び／又は再結晶化によって当業者に公知の方法に従って行われる。
【００７０】
　本発明による金属錯体は、有機発光ダイオード（ＯＬＥＤ）で使用される。前記金属錯
体は、発光体物質として適している。それというのも該錯体は、電磁線スペクトルの可視
領域に発光（エレクトロルミネッセンス）を示すからである。発光体物質としての本発明
による金属錯体により、エレクトロルミネッセンスを、特に、電磁線スペクトルの青色領
域において良好な効率で示す化合物を提供することが可能である。その場合に、量子収量
は高く、特に本発明による金属錯体のデバイス中での寿命及び安定性は高い。
【００７１】
　更に、本発明による金属錯体は、使用される配位子と使用される中心金属に依存して、
ＯＬＥＤにおける電子阻止物質、励起子阻止物質もしくは正孔阻止物質、正孔伝導体、電
子伝導体、正孔注入層又はマトリクス材料として適している。
【００７２】
　有機発光ダイオード（ＯＬＥＤ）は、基本的に、複数の層：
１．アノード（１）
２．正孔輸送層（２）
３．発光層（３）
４．電子輸送層（４）
５．カソード（５）
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から構成されている。
【００７３】
　しかしながら、ＯＬＥＤは、上記の層の全てを有さなくてもよく、例えば層（１）（ア
ノード）、（３）（発光層）及び（５）（カソード）を有するＯＬＥＤも同様に適してお
り、その際、層（２）（正孔輸送層）及び層（４）（電子輸送層）の機能は、隣接する層
によって担われる。層（１）、（２）、（３）及び（５）もしくは層（１）、（３）、（
４）及び（５）を有するＯＬＥＤは、同様に適している。
【００７４】
　本発明による金属錯体は、ＯＬＥＤの種々の層で使用することができる。従って、本発
明の更なる対象は、少なくとも１種の本発明による金属錯体を含むＯＬＥＤ並びに少なく
とも１種の本発明による金属錯体をＯＬＥＤにおいて用いる使用である。本発明による金
属錯体は、好ましくは、発光層において、特に好ましくは発光体分子として使用される。
従って、本発明の更なる対象は、少なくとも１つの本発明による金属錯体を、マトリクス
材料もしくは発光体分子として、好ましくは発光体分子として含有する発光層である。好
ましい本発明による金属錯体は、上述のとおりである。
【００７５】
　本発明による金属錯体は、そのままで、更なる添加剤なくして、ＯＬＥＤの発光層もし
くは別の層中に、好ましくは発光層中に存在してよい。しかしながら同様に、本発明によ
る金属錯体の他に、更なる化合物が、複数の層中に、好ましくは発光層中に存在すること
が可能であり、かつ好ましい。例えば、発光体分子として使用される本発明による金属錯
体の発光色を変更するために、発光層中に蛍光色素が存在してよい。更に、好ましい一実
施態様においては、少なくとも１種のマトリクス材料を使用することができる。好適なマ
トリクス材料は、当業者に公知である。一般に、マトリクス材料は、マトリクス材料のバ
ンドギャップが、発光体として使用される本発明による金属錯体のバンドギャップよりも
大きいように選択される。バンドギャップとは、本願の範囲では、三重項エネルギーを表
すべきである。特に本発明による金属錯体を発光体材料として用いる場合に、好ましく使
用される好適なマトリクス材料であって、電磁線スペクトルの青色領域に発光する材料は
、例えばカルベン錯体、特にＷＯ２００５／０１９３７３号、ＷＯ２００５／０１１３７
０４号、ＷＯ２００６／０１８２９２号、ＷＯ２００６／０５６４１８号、ＷＯ２００７
／１１５９８１号、ＷＯ２００８／０００７２６号及びＷＯ２００８／０００７２７号に
挙げられるカルベン錯体；ジシリルカルバゾール、例えば９－（４－ｔ－ブチル－フェニ
ル）－３，６－ビス（トリフェニルシリルカルバゾール）、９－（フェニル）－３，６－
ビス（トリフェニルシリル）カルバゾール並びに事前公開されていない整理番号ＰＣＴ／
ＥＰ２００７／０５９６４８号ＰＣＴ出願において挙げられるジシリルカルバゾール及び
ＷＯ２００４／０９５８８９号、ＥＰ１６１７７１０号、ＥＰ１６１７７１１号、ＷＯ２
００６／１１２２６５号、ＷＯ２００６／１３０５９８号に挙げられる化合物である。
【００７６】
　前記のＯＬＥＤ層の各々は、更に２又はそれ以上の層から構成されていてよい。例えば
、正孔輸送層は、電極から正孔が注入される層と、正孔が正孔注入層から発光層へと輸送
される層とから構成されていてよい。電子輸送層は、同様に、複層からなっていてよく、
例えば電子が電極を通じて注入される層と、電子注入層から電子が得られ、そして発光層
中に輸送される層とから成ってよい。これらの前記の層は、エネルギー準位、耐熱性及び
電荷担体移動度並びに前記の層と有機層又は金属電極とのエネルギー差のような要素に応
じてそれぞれ選択される。当業者は、ＯＬＥＤの構造を、本発明により、好ましくは発光
物質として使用される金属錯体に最適に適合されるように選択することができる。
【００７７】
　特に効率的なＯＬＥＤを得るためには、正孔輸送層のＨＯＭＯ（最高占有分子軌道）を
アノードの仕事関数に合わせることが望ましく、かつ電子輸送層のＬＵＭＯ（最低非占有
分子軌道）をカソードの仕事関数に合わせることが望ましい。
【００７８】
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　本願の更なる対象は、本発明による少なくとも１つの発光層を有するＯＬＥＤである。
ＯＬＥＤ中の更なる層は、通常はかかる層で使用され、かつ当業者に公知の任意の材料か
ら構成されていてよい。
【００７９】
　上述の層（アノード、カソード、正孔注入材料及び電子注入材料、正孔輸送材料及び電
子輸送材料及び正孔阻止材料及び電子阻止材料、マトリクス材料、蛍光発光体及び燐光発
光体）に適した材料は、当業者に公知であり、かつ例えばＨ．Ｍｅｎｇ、Ｎ．Ｈｅｒｒｏ
ｎによるＯｒｇａｎｉｃ Ｓｍａｌｌ Ｍｏｌｅｃｕｌｅ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ ｆｏｒ Ｏ
ｒｇａｎｉｃ Ｌｉｇｈｔ－Ｅｍｉｔｔｉｎｇ Ｄｅｖｉｃｅｓ ｉｎ Ｏｒｇａｎｉｃ Ｌ
ｉｇｈｔ－Ｅｍｉｔｔｉｎｇ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ ａｎｄ Ｄｅｖｉｃｅｓ，Ｅｄ．：Ｚ
．Ｌｉ，Ｈ．Ｍｅｎｇ，Ｔａｙｌｏｒ ＆ Ｆｒａｎｃｉｓ，２００７，Ｃｈａｐｔｅｒ 
３，第２９５～４４１頁に挙げられている。
【００８０】
　アノード（１）は、正の電荷担体を提供する電極である。該電極は、例えば、金属、種
々の金属の混合物、金属合金、金属酸化物又は種々の金属酸化物の混合物を含有する材料
から構成されてよい。選択的に、アノードは導電性ポリマーであってよい。好適な金属は
、元素の周期系の第１１族、第４族、第５族及び第６族の金属並びに第８族ないし第１０
族の遷移金属を含む。アノードが光透過性であることが望ましい場合に、一般に元素の周
期系の第１２族、第１３族及び第１４族の混合金属酸化物、例えばインジウム－スズ酸化
物（ＩＴＯ）が使用される。同様に、アノード（１）は、有機材料、例えばポリアニリン
を含有することができ、これらは例えばＮａｔｕｒｅ，Ｖｏｌ．３５７，第４７７頁～第
４７９頁（１９９２年６月１１日）に記載されている。少なくともアノード又はカソード
のいずれかは、形成された光を出力結合できるために、少なくとも部分的に透明であるこ
とが望ましい。
【００８１】
　本発明によるＯＬＥＤの層（２）のために適した正孔輸送材料は、例えばＫｉｒｋ－Ｏ
ｔｈｍｅｒ Ｅｎｃｙｃｌｏｐｅｄｉａ ｏｆ Ｃｈｅｍｉｃａｌ Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｉｅ
，第４版、第１８巻、第８３７～第８６０頁、１９９６に開示されている。正孔輸送性の
分子もポリマーも、正孔輸送材料として使用することができる。通常使用される正孔輸送
性分子は、４，４′－ビス［Ｎ－（１－ナフチル）－Ｎ－フェニル－アミノ］ビフェニル
（α－ＮＰＤ）、Ｎ，Ｎ′－ジフェニル－Ｎ，Ｎ′－ビス（３－メチルフェニル）－［１
，１′－ビフェニル］－４，４′－ジアミン（ＴＰＤ）、１，１－ビス［（ジ－４－トリ
ルアミノ）フェニル］シクロヘキサン（ＴＡＰＣ）、Ｎ，Ｎ′－ビス（４－メチルフェニ
ル）－Ｎ，Ｎ′－ビス（４－エチルフェニル）－［１，１′－（３，３′－ジメチル）ビ
フェニル］－４，４′－ジアミン（ＥＴＰＤ）、テトラキス－（３－メチルフェニル）－
Ｎ，Ｎ，Ｎ′，Ｎ′－２，５－フェニレンジアミン（ＰＤＡ）、α－フェニル－４－Ｎ，
Ｎ－ジフェニルアミノスチレン（ＴＰＳ）、ｐ－（ジエチルアミノ）ベンズアルデヒドジ
フェニルヒドラゾン（ＤＥＨ）、トリフェニルアミン（ＴＰＡ）、ビス［４－（Ｎ，Ｎ－
ジエチルアミノ）－２－メチルフェニル）（４－メチル－フェニル）メタン（ＭＰＭＰ）
、１－フェニル－３－［ｐ－（ジエチルアミノ）スチリル］－５－［ｐ－（ジエチルアミ
ノ）フェニル］ピラゾリン（ＰＰＲ又はＤＥＡＳＰ）、１，２－トランス－ビス（９Ｈ－
カルバゾール－９－イル）シクロブタン（ＤＣＺＢ）、Ｎ，Ｎ，Ｎ′，Ｎ′－テトラキス
（４－メチルフェニル）－（１，１′－ビフェニル）－４，４′－ジアミン（ＴＴＢ）、
４，４′，４′′－トリス（Ｎ，Ｎ－ジフェニルアミノ）トリフェニルアミン（ＴＤＴＡ
）及びポルフィリン化合物並びにフタロシアニン、例えば銅フタロシアニンからなる群か
ら選択される。通常使用される正孔輸送性ポリマーは、ポリビニルカルバゾール、（フェ
ニルメチル）ポリシラン、ＰＥＤＯＴ（ポリ（３，４－エチレンジオキシチオフェン））
、好ましくはＰＳＳ（ポリスチレンスルホネート）でドープされたＰＥＤＯＴ及びポリア
ニリンからなる群から選択される。同様に、正孔輸送性ポリマーは、ポリマー、例えばポ
リスチレン及びポリカーボネート中に正孔輸送性分子をドープすることによって得ること



(28) JP 2011-524869 A 2011.9.8

10

20

30

40

50

ができる。好適な正孔輸送性分子は、既に前記に挙げた分子である。
【００８２】
　本発明によるＯＬＥＤの層（４）に適した電子輸送性材料は、オキシノイド化合物とキ
レート化された金属、例えばトリス（８－キノリノラト）アルミニウム（Ａｌｑ3）、フ
ェナントロリンを基礎とする化合物、例えば２，９－ジメチル，４，７－ジフェニル－１
，１０－フェナントロリン（ＤＤＰＡ＝ＢＣＰ）又は４，７－ジフェニル－１，１０－フ
ェナントロリン（ＤＰＡ）及びアゾール化合物、例えば２－（４－ビフェニリル）－５－
（４－ｔ－ブチルフェニル）－１，３，４－オキサジアゾール（ＰＢＤ）及び３－（４－
ビフェニリル）－４－フェニル－５－（４－ｔ－ブチルフェニル）－１，２，４－トリア
ゾール（ＴＡＺ）を含む。この場合に、層（４）は、電子輸送の軽減のためにも、ＯＬＥ
Ｄの層の境界面での励起子の消光を回避するために緩衝層又は阻止層として使用すること
ができる。有利には、層（４）は、電子の移動度を改善し、そして励起子の消光を低減さ
せる。
【００８３】
　前記に、正孔輸送性材料及び電子輸送性材料として挙げた材料によって、幾つかの複数
の機能を満たすことができる。例えば、電子伝導性材料の幾つかは、該材料が低いところ
にあるＨＯＭＯを有する場合には、同時に正孔ブロッキング性材料である。
【００８４】
　電荷輸送層は、使用される材料の輸送特性を改善させるために、一方で、層厚を大規模
に構成するために（ピン正孔／短絡の回避）、そして他方で、デバイスの駆動電圧を低減
させるために、電子ドーピングされていてもよい。例えば、正孔輸送材料を電子受容体で
ドープしてよく、例えばフタロシアニンもしくはアリールアミン、例えばＴＰＤ又はＴＤ
ＴＡをテトラフルオロ－テトラシアノ－キノジメタン（Ｆ４－ＴＣＮＱ）でドープしてよ
い。電子輸送材料を、例えばアルカリ金属でドープしてよく、例えばＡｌｑ3をリチウム
でドープしてよい。電子ドーピングは、当業者に公知であり、例えばＷ．Ｇａｏ、Ａ．Ｋ
ａｈｎ著のＪ．Ａｐｐｌ．Ｐｈｙｓ．，第９４巻、第１号、２００３年７月１日（ｐ－ド
ープされた有機層）；Ａ．Ｇ．Ｗｅｒｎｅｒ、Ｆ．Ｌｉ、Ｋ．Ｈａｒａｄａ、Ｍ．Ｐｆｅ
ｉｆｆｅｒ、Ｔ．Ｆｒｉｔｚ、Ｋ．Ｌｅｏ著のＡｐｐｌ．Ｐｈｙｓ．Ｌｅｔｔ．，第８２
巻、第２５号、２００３年６月２３日及びＰｆｅｉｆｆｅｒ他著のＯｒｇａｎｉｃ Ｅｌ
ｅｃｔｒｏｎｉｃｓ ２００３，４，８９－１０３に開示されている。
【００８５】
　カソード（５）は、電子又は負の電荷担体の供給に用いられる電極である。カソードは
、アノードより低い仕事関数を有するあらゆる金属又は非金属であってよい。カソードに
適した材料は、元素の周期系の第１族のアルカリ金属、例えばＬｉ、Ｃｓ、第２族のアル
カリ土類金属、第１２族の金属からなり、希土類金属及びランタノイド及びアクチノイド
を含む群から選択される。更に、アルミニウム、インジウム、カルシウム、バリウム、サ
マリウム及びマグネシウムのような金属並びにそれらの組合せ物を使用することができる
。更に、リチウムを含有する有機金属化合物又はＬｉＦを、有機層とカソードとの間に適
用して、駆動電圧を低減させることができる。
【００８６】
　本発明によるＯＬＥＤは、付加的に、当業者に公知の更なる層を有してよい。例えば、
層（２）と発光層（３）との間に、正電荷の輸送を軽減させ、かつ／又は層の互いのバン
ドギャップを整合させる層を適用することができる。選択的に、前記の更なる層は保護層
としても用いることができる。同様に、発光層（３）と層（４）との間に、負電荷の輸送
を軽減させ、かつ／又は層間の互いのバンドギャップを整合させるために付加的な層が存
在してよい。選択的に、前記の層は保護層としても用いることができる。
【００８７】
　有利な一実施態様においては、本発明によるＯＬＥＤは、層（１）～（５）の他に、以
下に挙げられる更なる層：
　－　アノード（１）と正孔輸送層（２）との間の正孔注入層；
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　－　正孔輸送層（２）と発光層（３）との間の電子及び／又は励起子についての阻止層
；
　－　発光層（３）と電子輸送層（４）との間の正孔及び／又は励起子についての阻止層
；
　－　電子輸送層（４）とカソード（５）との間の電子注入層
の少なくとも１つを有する。
【００８８】
　既に上述のように、しかしながら、ＯＬＥＤは、上記の層（１）ないし（５）の全てを
有さなくてもよく、例えば層（１）（アノード）、（３）（発光層）及び（５）（カソー
ド）を有するＯＬＥＤも同様に適しており、その際、層（２）（正孔輸送層）及び層（４
）（電子輸送層）の機能は、隣接する層によって担われる。層（１）、（２）、（３）及
び（５）もしくは層（１）、（３）、（４）及び（５）を有するＯＬＥＤは、同様に適し
ている。
【００８９】
　これらの層を（例えば電気化学的調査に基づいて）好適な材料を選択せねばならないこ
とは当業者に公知である。個々の層に適した材料並びに好適なＯＬＥＤ構造は、当業者に
公知であり、かつ例えばＷＯ２００５／１１３７０４号に開示されている。
【００９０】
　更に、本発明によるＯＬＥＤの前記の層の各々は、２つ又はそれ以上の層から構成され
ていてよい。更に、層（１）、（２）、（３）、（４）及び（５）の幾つか又は全ては、
電荷担体輸送の効率を高めるために表面処理されていてよい。前記の層の各々についての
材料の選択は、有利には、高い効率を有するＯＬＥＤが得られるようになされる。
【００９１】
　本発明によるＯＬＥＤの製造は、当業者に公知の方法に従って行うことができる。一般
に、該ＯＬＥＤは、個々の層を好適な基体上に連続的に蒸着させることによって製造され
る。好適な基体は、例えばガラス又はポリマー被膜である。蒸着のためには、通常の技術
、例えば熱的蒸発、化学蒸着などを使用することができる。代替法では、好適な溶剤中の
溶液又は分散液から有機層を被覆することができ、その際、当業者に公知の被覆技術が使
用される。少なくとも１つの本発明による金属錯体の他に、ポリマー性材料を、ＯＬＥＤ
の層の１つに、好ましくは発光層中に有している組成物は、一般に溶液加工法によって層
として塗布される。
【００９２】
　一般に、種々の層は、以下の厚さを有する：アノード（１）５００～５０００Å、有利
には１０００～２０００Å；正孔輸送層（２）５０～１０００Å、有利には２００～８０
０Å；発光層（３）１０～１０００Å、有利には１００～８００Å；電子輸送層（４）５
０～１０００Å、有利には２００～８００Å；カソード（５）２００～１００００Å、有
利には３００～５０００Å。本発明によるＯＬＥＤ中の正孔と電子の再結合領域の位置及
び従ってＯＬＥＤの発光スペクトルは、各層の相対厚によって影響されうる。つまり、電
子輸送層の厚さは、有利には、電子／正孔再結合領域が発光層中にあるように選択される
ことが望ましい。ＯＬＥＤ中の個々の層の層厚の比率は、使用される材料に依存する。場
合により使用される付加的な層の層厚は、当業者に公知である。
【００９３】
　本発明による金属錯体を本発明によるＯＬＥＤの少なくとも一層で、好ましくは本発明
によるＯＬＥＤの発光層中で発光体分子として使用することによって、高い効率を有する
ＯＬＥＤを得ることができる。本発明によるＯＬＥＤの効率は、更に、他の層の最適化に
よって改善することができる。例えば、高効率のカソード、例えばＣａ、Ｂａ又はＬｉＦ
を使用することができる。駆動電圧の低減又は量子効率の向上を引き起こす成形された基
体及び新規の正孔輸送材料は、同様に本発明によるＯＬＥＤ中で使用することができる。
更に、種々の層のエネルギー準位を調整するために、かつエレクトロルミネセンスを軽減
するために、ＯＬＥＤ中に付加的な層が存在してよい。
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【００９４】
　本発明によるＯＬＥＤは、エレクトロルミネセンスが有用な全ての装置で使用すること
ができる。好適な装置は、有利には、定置式ディスプレイ及び可搬式ディスプレイから選
択される。定置式ディスプレイは、例えばコンピュータ、テレビのディスプレイ、プリン
ターのディスプレイ、調理機器のディスプレイ並びに宣伝用ボード、照明及び標識板であ
る。可搬式ディスプレイは、例えば携帯機器、ラップトップ、カメラ、特にデジタルカメ
ラ、車両のディスプレイ並びにバス及び電車の目的地表示板である。
【００９５】
　更に、本発明による金属錯体は、逆構造を有するＯＬＥＤにおいて使用することができ
る。好ましくは、本発明による金属錯体は、この逆ＯＬＥＤ中でも発光層中で使用される
。逆ＯＬＥＤの構造及びそこで通常使用される材料は当業者に公知である。
【手続補正書】
【提出日】平成22年3月29日(2010.3.29)
【手続補正１】
【補正対象書類名】特許請求の範囲
【補正対象項目名】全文
【補正方法】変更
【補正の内容】
【特許請求の範囲】
【請求項１】
　一般式（Ｉ）

【化１】

［式中、記号は、以下の意味を有する：
Ｙ5、Ｚ4は、互いに無関係に、ＣＤ、ＣＲ1、ＣＨ、Ｎを意味する；
Ｘ1は、Ｎを意味し、Ｘ2、Ｘ3、Ｙ1、Ｙ2、Ｙ3は、互いに無関係に、ＮもしくはＣを意味
する；
Ｘ5は、ＣＤを意味し、Ｘ4は、ＣＤ、ＣＲ1、ＣＨ、Ｎ、又はＮＲ1、ＳもしくはＯを意味
する；
Ｙ4、Ｙ6は、互いに無関係に、ＣＤ、ＣＲ1、ＣＨ、Ｎであり、その際、Ｙ4もしくはＹ6

は、ｍ＝０の場合に、更に、Ｓ、ＯもしくはＮＲ1を意味してよい；
Ｚ1、Ｚ2、Ｚ3は、互いに無関係に、ＣＤ、ＣＲ1、ＣＨ、Ｎであり、その際、Ｚ1、Ｚ2も
しくはＺ3は、ｎ＝０の場合に、更に、Ｓ、ＯもしくはＮＲ1を意味してよい；
Ｒ1は、互いに無関係に、非置換もしくは置換のアルキル、非置換もしくは置換のシクロ
アルキル、非置換もしくは置換のヘテロシクロアルキル、非置換もしくは置換のアリール
、非置換もしくは置換のヘテロアリール、非置換もしくは置換のアルケニル、非置換もし
くは置換のシクロアルケニル、非置換もしくは置換のアルキニル、ＳｉＲ2

3、ハロゲン、
ドナー作用もしくはアクセプター作用を有する置換基を意味し、その際、Ｒ1がＮ原子と
結合されている場合には、Ｒ1は、互いに無関係に、非置換もしくは置換のアルキル又は
非置換もしくは置換のアリール又は非置換もしくは置換のヘテロアリールを意味し、その
際、２個の任意の基Ｒ1は、更に、一緒になって、１個のアルキレン架橋もしくはアリー
レン架橋を形成してよい；
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Ｒ2は、互いに無関係に、非置換もしくは置換のアルキル又は非置換もしくは置換のアリ
ール又は非置換もしくは置換のヘテロアリールを意味する；
ｍ、ｎは、互いに無関係に、０もしくは１を意味し、その際、基Ｚ4もしくはＹ5は、ｎも
しくはｍが０である場合には、存在しない］で示される少なくとも１種の配位子を含む金
属錯体であって、該金属錯体が少なくとも１個の重水素原子を含むことを特徴とする金属
錯体。
【請求項２】
　基Ｘ4、Ｙ4、Ｙ5、Ｙ6、Ｚ1、Ｚ2、Ｚ3、Ｚ4の少なくとも１個が、ＣＤを意味すること
を特徴とする、請求項１に記載の金属錯体。
【請求項３】
　基Ｘ1もしくはＹ1の少なくとも１個が、Ｎを意味し、その際、好ましくは基Ｘ1もしく
はＹ1の正確に１個が、Ｎを意味し、その際、特に好ましくはＸ1が、Ｎを意味することを
特徴とする、請求項１又は２に記載の金属錯体。
【請求項４】
　Ｘ1、Ｘ2、Ｘ3、Ｘ4、Ｘ5、Ｙ1、Ｙ2、Ｙ3、Ｙ4、Ｙ5、Ｙ6、Ｚ1、Ｚ2、Ｚ3、Ｚ4は、
互いに無関係に以下の意味を有する：
　Ｘ2、Ｙ1、Ｙ2、Ｙ3は、Ｃを意味する；
　Ｘ1は、Ｎを意味する；
　Ｘ3は、ＣもしくはＮ、好ましくはＮを意味する；
　Ｘ5は、ＣＤを意味する；
　Ｘ4は、ＣＲ1、ＣＤ、Ｎ、ＮＲ1、ＯもしくはＳ、好ましくはＣＲ1もしくはＣＤを意味
する；
　Ｙ4、Ｙ5、Ｙ6は、互いに無関係に、ＣＨ、ＣＤもしくはＣＲ1、好ましくはＣＤを意味
する；
　Ｚ1、Ｚ2、Ｚ3、Ｚ4は、互いに無関係に、ＣＨ、ＣＤ、ＣＲ1もしくはＮを意味し、そ
の際、Ｚ1、Ｚ2もしくはＺ3は、ｎ＝０の場合に、更に、Ｓ、ＯもしくはＮＲ1を意味して
よく、好ましくはＺ1、Ｚ2及びＺ4はＣＤを意味し、かつＺ3はＣＲ1を意味することを特
徴とする、請求項１から３までのいずれか１項に記載の金属錯体。
【請求項５】
　Ｘ1が、Ｎを意味し、Ｘ4が、ＣＤもしくはＣＲ1を意味し、かつＸ5が、ＣＤを意味する
ことを特徴とする、請求項３又は４に記載の金属錯体。
【請求項６】
　Ｘ3が、Ｎを意味し、かつＹ4、Ｙ5、Ｙ6、Ｚ1、Ｚ2及びＺ4が、ＣＤを意味し、Ｘ4、Ｚ
3が、ＣＲ1を意味することを特徴とする、請求項５に記載の金属錯体。
【請求項７】
　Ｒ1が、互いに無関係に、非置換もしくは置換のアルキル、非置換もしくは置換のアリ
ール、非置換もしくは置換のヘテロアリール、ＳｉＲ2

3、Ｆ、ＯＲ2、ＳＲ2、ＮＲ2
2、Ｃ

Ｆ3もしくはＣＮを意味し、その際、Ｒ1は、Ｒ1がＮ原子に結合されている場合に、互い
に無関係に、非置換もしくは置換のアルキル、非置換もしくは置換のアリールを意味し、
かつＲ2は、互いに無関係に、非置換もしくは置換のアルキル又は非置換もしくは置換の
アリールを意味することを特徴とする、請求項１から６までのいずれか１項に記載の金属
錯体。
【請求項８】
　ｍが１を意味することを特徴とする、請求項１から７までのいずれか１項に記載の金属
錯体。
【請求項９】
　一般式（ＩＩ）
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【化２】

［式中、以下の意味を有する：
Ｍは、元素の周期律表（ＣＡＳ版）の第ＩＢ族、第ＩＩＢ族、第ＩＩＩＢ族、第ＩＶＢ族
、第ＶＢ族、第ＶＩＢ族、第ＶＩＩＢ族、第ＶＩＩＩ族の遷移金属からなる群から選択さ
れる金属原子であって、相応する金属原子についてのそれぞれ可能な酸化段階のもの、好
ましくはＩｒ（ＩＩＩ）、Ｐｔ（ＩＩ）もしくはＯｓ（ＩＩ）、特に好ましくはＩｒ（Ｉ
ＩＩ）を意味する；
Ｊは、モノアニオン性もしくはジアニオン性の配位子であって、一座もしくは二座であっ
てよいもの、好ましくは二座のモノアニオン性の配位子を意味する；
Ｋは、中性の、一座もしくは二座の配位子であって、一般に光活性でないものを意味する
；好ましい配位子Ｋは、ホスフィン、特にトリアルキルホスフィン、例えばＰＥｔ3、Ｐ
ｎＢｕ3、トリアリールホスフィン、例えばＰＰｈ3；ホスホネート及びそれらの誘導体、
アルセネート及びそれらの誘導体、ホスファイト、ＣＯ、ニトリル、アミン、ジエン（こ
れらは、Ｍとπ錯体を形成しうる）、例えば２，４－ヘキサジエン、η4－シクロオクタ
ジエン及びη2－シクロオクタジエン（それぞれ１，３及び１，５）、アリル、メタリル
、シクロオクテン、ノルボルナジエン及び中性のビスカルベンを意味する；
ｏは、１、２、３もしくは４であり、その際、ｏは、Ｍ＝Ｉｒ（ＩＩＩ）の場合に、１、
２もしくは３、好ましくは２もしくは３を意味し、かつＭ＝Ｐｔ（ＩＩ）もしくはＯｓ（
ＩＩ）の場合に、１もしくは２を意味する；
ｐは、０、１、２、３もしくは４であり、その際、ｐは、Ｍ＝Ｉｒ（ＩＩＩ）の場合に、
０、１、２、３もしくは４、好ましくは０もしくは２を意味し、かつＭ＝Ｐｔ（ＩＩ）及
びＯｓ（ＩＩ）の場合に、０、１もしくは２を意味し、好ましくは０もしくは２を意味し
、その際、ｐは、金属Ｍに対する結合箇所の数を意味し、すなわちｐ＝２の場合に、２個
の一座の配位子もしくは１個の二座の配位子であってよい；
ｑは、０、１、２、３もしくは４であり、その際、ｑは、Ｍ＝Ｉｒ（ＩＩＩ）の場合に、
０、１もしくは２、好ましくは０を意味し、Ｍ＝Ｐｔ（ＩＩ）の場合に、０もしくは１、
好ましくは０を意味し、かつＭ＝Ｏｓ（ＩＩ）の場合に、２もしくは３、好ましくは２を
意味し、その際、ｑは、金属Ｍに対する結合箇所の数を意味し、すなわちｑ＝２の場合に
、２個の一座の配位子もしくは１個の二座の配位子であってよい；
その際、ｏ、ｐ及びｑは、使用される金属原子の酸化段階及び配位数と、配位子の電荷に
依存している］を有することを特徴とする、請求項１から８までのいずれか１項に記載の
金属錯体。
【請求項１０】
　一般式（ＩＩａ）
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【化３】

［式中、以下の意味を有する；
Ｍは、元素の周期律表（ＣＡＳ版）の第ＩＢ族、第ＩＩＢ族、第ＩＩＩＢ族、第ＩＶＢ族
、第ＶＢ族、第ＶＩＢ族、第ＶＩＩＢ族、第ＶＩＩＩ族の遷移金属からなる群から選択さ
れる金属原子であって、それぞれ相応の金属原子について可能な酸化段階のもの、好まし
くはＩｒ（ＩＩＩ）もしくはＰｔ（ＩＩ）、特に好ましくはＩｒ（ＩＩＩ）を意味する；

【化４】

は、二座のモノアニオン性の配位子であって、１個以上の重水素原子を有してよい配位子
を意味する；
ｏは、１、２、３、４を意味し、その際、ｏは、好ましくはＭ＝Ｉｒ（ＩＩＩ）の場合に
、１、２もしくは３を意味し、特に好ましくは２もしくは３を意味し、かつＭ＝Ｐｔ（Ｉ
Ｉ）の場合に、１もしくは２を意味する；
ｐ′は、０、１もしくは２を意味し、その際、ｐは、好ましくはＭ＝Ｉｒ（ＩＩＩ）の場
合に、０、１もしくは２を意味し、特に好ましくは０もしくは１を意味し、かつＭ＝Ｐｔ
（ＩＩ）の場合に、０もしくは１を意味し、その際、ｐ′は、配位子
【化５】

の数を意味する；
その際、ｏ及びｐ′は、使用される金属原子の酸化段階及び配位数に依存する］を有する
ことを特徴とする、請求項９に記載の金属錯体。
【請求項１１】
　二座のモノアニオン性の配位子中のＬが、それぞれ互いに無関係に、Ｏ、Ｎ及びＣから
選択され、好ましくはモノアニオン性の二座の配位子であり、その際、２個の基Ｌは、Ｏ
、ＣもしくはＮを意味するか、又は一方の基Ｌが、Ｏを意味し、かつもう一方の基Ｌが、
ＮもしくはＣを意味するか、又は一方の基Ｌが、Ｃを意味し、かつもう一方の基Ｌが、Ｎ
を意味し、特に好ましくは二座のモノアニオン性の配位子は、アセチルアセトネート、ピ
コリネート、カルベン、アリールピリジン及びアリールイミダゾール並びに上述の化合物
の誘導体からなる群から選択されることを特徴とする、請求項９に記載の金属錯体。
【請求項１２】
　一般式（ＩＩａａ）
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【化６】

　［式中、Ｄは、重水素を意味し、かつＲ3は、互いに無関係に重水素もしくはＲ1を意味
する］を有することを特徴とする、請求項１０又は１１に記載の金属錯体。
【請求項１３】
　Ｍが、Ｉｒ（ＩＩＩ）、Ｐｔ（ＩＩ）、好ましくはＩｒ（ＩＩＩ）を意味し、ｏが、Ｍ
＝Ｉｒ（ＩＩＩ）の場合に、１、２もしくは３、好ましくは２もしくは３を意味し、Ｍ＝
Ｐｔ（ＩＩ）の場合に、１もしくは２を意味し、ｐ′は、Ｍ＝Ｉｒ（ＩＩＩ）の場合に、
０、１もしくは２、好ましくは０もしくは１を意味し、Ｍ＝Ｐｔ（ＩＩ）の場合に、０も
しくは１を意味し、その際、合計ｏ＋ｐ′は、Ｍ＝Ｉｒ（ＩＩＩ）の場合に３を意味し、
かつＭ＝Ｐｔ（ＩＩ）の場合に２を意味し、かつｏは、少なくとも１であることを特徴と
する、請求項１０から１２までのいずれか１項に記載の金属錯体。
【請求項１４】
　請求項１から１３までのいずれか１項に記載の少なくとも１種の金属錯体を含む有機発
光ダイオード。
【請求項１５】
　請求項１から１３までのいずれか１項に記載の少なくとも１種の金属錯体を含む発光層
。
【請求項１６】
　請求項１５に記載の少なくとも１つの発光層を含む有機発光ダイオード。
【請求項１７】
　請求項１から１３までのいずれか１項に記載の少なくとも１種の金属錯体を、有機発光
ダイオードにおいて用いる使用。
【請求項１８】
　請求項１４又は１６に記載の少なくとも１つの有機発光ダイオードを含む、定置式ディ
スプレイ、例えばコンピュータ、テレビのディスプレイ、プリンターのディスプレイ、調
理機器のディスプレイ並びに宣伝用ボード、照明、標識板及び可動式ディスプレイ、例え
ば携帯機器、ラップトップ、デジタルカメラ、車両のディスプレイ並びにバス及び電車の
行き先表示板からなる群から選択される装置。
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