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1   はじめに 
我々はこれまで，大環状芳香族分子[n]シクロメタ
フェニレン ([n]CMP) が有機発光デバイス (OLED) 中
で優れたデバイス物性を示すことを見出してきた．

今回，CMP の大環状骨格の周縁部にトリフルオロ
メチル基を導入した化合物，nCF3-[n]CMP を設計し，
その固体物性やデバイス特性を明らかにした[1]． 
2   実験 
山本カップリング反応により nCF3-[n]CMP  (n = 5, 

6) をそれぞれ収率 24, 12%で得た．合成した nCF3-
[n]CMP について， KEKの高輝度 X線を用いること
で その結晶固体中での構造を決定した．また，これ
らの分子を青色燐光 OLEDのホスト材料 として応
用し，そのデバイス特性を明らかにした． 
3   結果および考察 
単結晶 X 線構造解析の結果から，5CF3-[5]CMP は

ヘリンボーン状充填構造をとり，6CF3-[6]CMP は π
スタッキング充填構造をとることが分かった（図

1a,b）． Hirshfeld 表面解析を用いた分子間相互作用
の解析によって，5CF3-[5]CMP では CH-π/CF-π 相互
作用が主要となっているのに対し，6CF3-[6]CMP で
は π スタッキング相互作用が主要となっている違い
が観測された．この結果を踏まえ，これらの分子を，

F 原子を分子内に有する青色燐光発光材料 FIrpic と
ともに共蒸着し，青色 OLED を作製した．そのデバ
イス特性を評価したところ，20%程度が理論限界と
される外部発光量子効率の値において， 5CF3-
[5]CMP では 9.9%，6CF3-[6]CMP では 6.3%と良好な
値を示すことが分かった．燐光発光材料との CH-
π/CF-π 相互作用によって，5CF3-[5]CMP の方が優れ
たデバイス特性を与えたと考えられる．  

 
図１. (a) 5CF3-[5]CMP及び (b) 6CF3-[6]CMPの充填
構造．(c) deマッピングによる Hirshfeld表面解析．  

 
4   まとめ 
周縁部に CF3 基を導入した大環状分子 nCF3-

[n]CMP を設計することで，青色燐光有機発光デバ
イスの優れたホスト材料を開発することができた．  
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