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LCDから高分子有機ELへ
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・自己発光
・ﾌﾚｷｼﾌﾞﾙ化
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時間依存密度汎関数法(TDDFT)

Time-Dependent Kohn-Sham equation (Runge and Gross 1984)
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Kohn-Sham equation (Hohenberg and Kohn 1964, Kohn and Sham, 1965)
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励起, ダイナミックス… 光学特性など

基底状態の理論

外部刺激

多体効果
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吸収・発光スペクトルの予測
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吸収・発光時の電荷の移動
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高い発光効率を実現するには

ホスト高分子 ゲスト錯体

さらに、
燐光材料（三重項材料）吸収・発光スペクトルの予測
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外部量子効率 :
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sχ ： Singlet生成比

γ ： キャリアバランス因子

sφ ： Singletの量子効率

pη ： 取り出し効率

高効率 & 長寿命

再結合

Singlets Triplets

25% 75%

燐光ならば、理想的であれば
100% の内部量子効率も可能(！)  

intη

extη

項間交差

燐光材料が注目される理由

Ir（PPY)3

社内計算機

計算先行、合成より先

小型、簡易、要素のみ摘出

地球シミュレータの活用

地球シミュレータ
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錯体・デンドリマとポリマーの探索

三重項材料の設計指針
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良い相関 材料設計への期待

ホスト高分子のモデリング
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•T1(host) > T1(emitter) 
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実験結果

Dendrimer emission

Sumitomo Chemical Confidential

結論

活用） 原理原則（ES)とモデル化（社内）
TDDFT計算向き（実空間実時間）
物理量の計算が容易
一度の計算で全スペクトルがわかる

計画） 燐光材料の開発へ
シミュレーションにより実験に先行して材料設計

幅広い領域
研究開発ｽﾃｰｼﾞと計算精度

産業での計算材料科学

高分子発光材料の開発 （夢の実現へ）

構造が非常に簡単、省エネルギー
塗布、インク化により、大面積化が可能

研究開発ｽﾃｰｼﾞと計算精度

着手 開発段階 調整段階

計算量

高精度

計
算

回
数

/
精

度

ﾒｶﾆｽﾞﾑ
制御因子

概要
ｲﾒｰｼﾞ

高精度
設計

開発の方向を
明確にする！
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