
アプリケーションノート

化学・材料

著者

林 明生

澤田 浩和

アジレント・テクノロジー
株式会社

要旨

有機エレクトロルミネッセンス（EL）素子は、消費電力の少なさによる環境負荷の小ささやコントラス
ト比の高さによる高画質な利点から、テレビやスマートフォンなどに使用されることが増えてきています。
有機 EL 材料にはイリジウムなどのレアメタルが使用されていましたが、近年では金属元素を使用しな
い化合物も開発されており、より発光効率の高い化合物の研究が進んでいます。本アプリケーションノート
では、ウェブ上に公開されている有機 EL 材料の化合物カタログから Personal Compound Database 
and Library（PCDL）を構築しました。PCDL は精密質量と構造式を含む化合物データベースで、組成
式に基づくスクリーニングだけでなく構造推定を行う際の構造リソースとしても利用可能です。本アプ
リケーションノートでは実試料として有機 EL のサンプルデバイスから有機溶媒による抽出を行い、スク
リーニングを行った結果について紹介します。

Agilent 6230 Accurate-Mass LC/TOF 
システムによる有機 EL 素子の発光材料・
電子輸送材料の分析
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分析条件
システム

Agilent Infinity II UHPLC System
G7104C 1260 PrimeLC ポンプ
G7167A 1260 マルチサンプラー
G7116B 1290 カラム恒温槽
G6230B TOF-MS 検出器

分析条件
UHPLC 分析条件を表 1 に示します。酢酸アンモニウム、アセトニトリル、
2-プロパノールは 富士フィルム和光純薬社（すべて LC/MS グレード）よ
り購入しました。また、有機 EL サンプルの抽出に使用したテトラヒドロフ
ランは富士フィルム和光純薬社（HPLC グレード、安定剤不含）より購入
しました。また、MS の分析条件については表 2 に示します。

表 1. UHPLC 分析条件

移動相 A 10 mM 酢酸アンモニウム

移動相 B アセトニトリル

流速 0.4 mL/min

Gradient    t 
（min）

0    15   20

%B 40   95   95

カラム温度 40 ℃

注入量 5 µL

カラム
Agilent Poroshell 120 PhenylHexyl, 
2.1×100 mm, 1.9 µm（PN：695675-912）

ニードル洗浄 アセトニトリル：2-プロパノール ＝ 1：1

表 2. MS 分析条件

イオン源 Dual AJS ESI

極性 Positive, Negative

乾燥ガス 320 ℃ , 10 L/min

シースガス 350 ℃ , 12 L/min

ネブライザー圧力 40 psi

キャピラリー電圧 3500 V

ノズル電圧 1000 V

フラグメンター電圧 130 V

マスレンジ 40-1700

採取速度 3 spectra/sec

リファレンスイオン
121.050873, 922.009798（positive）
112.985587, 980.016375（negative）

サンプル
有機 EL の試料として、株式会社マップエレクトロニクスよりサンプル品
を提供していただき、表面のガラス層を剥離させた後にテトラヒドロフラ
ン 20 mL に剥離面を浸すことで抽出を行いました。抽出物は褐色ガラス
バイアル（PN：5183-2072）に移し、分析に用いました。

PCDL
ウェブ上から入手できる情報を基に有機 EL 材料に特化した PCDL 化合
物データベース（図 1 参照）を作成しました。化合物の情報は下記のサ
イトから入手しました。

https://www.tcichemicals.com/JP/ja/c/12798

https://www.lumtec.com.tw/index.php

データベースに登録された化合物の数は 545 となり、カタログ番号の他に 
IUPAC 名も記述されています。

図 1. 有機 EL 材料の PCDL
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結果

有機 EL デバイス抽出物におけるスクリーニング結果
前述のシステム、分析条件を用いて有機 EL 抽出物サンプルを分析した
結果を示します。図 2 にスクリーニングにより検出された化合物の抽出
イオンクロマトグラム、MS スペクトルを図示します。

図 2. Find Compounds by Formula 機能により検出された化合物の一例

MassHunter ソフトウェアには、Find Compounds by Formula 機能
が搭載されています。これはユーザーが提示した化合物の組成式情報を
基に、精密質量による抽出イオンクロマトグラムと同位体イオンスペクト
ルをデータファイル中から逆引きする機能です。この機能はデータベース
に登録された化合物全てに対して一括して実行することも可能で、デー
タベースに RT 情報が含まれていればさらに偽陽性の少ない結果が得ら
れます。今回作成したデータベースは標準品による RT 情報を含んでい
ませんが、最初のステップとしてスクリーニングを行い、検出された化合
物について標準物質を購入して精査する用途には有効です。有機 EL の
サンプルデバイスから抽出した実試料に対してスクリーニングを行った結
果、C57H43N3Si2 の組成式をもつ、mSiTrz（IUPAC 名：2-Phenyl-
4,6-bis(3-(triphenylsilyl)phenyl)-1,3,5-triazine）が検出されました。質
量精度は -0.64 ppm と高く、同位体イオンの相対強度も良く一致してい
ることが図 2 よりわかります。C57H43N3Si2 の組成式をもつ化合物が
他にも存在しないか Web 上のデータベースである PubChem で検索し
たところ、2-Phenyl-4,6-bis(3-(triphenylsilyl)phenyl)-1,3,5-triazine の
他に 1 化合物しか登録がないことがわかりました。（図 3. 参照。mSiTrz 
は Compound CID：155622091）

また、他に検出された化合物として Cz-m2Ph-TRZ（IUPAC名：9-(3'- 
(4,6-diphenyl-1,3,5-triazin-2-yl)biphenyl-3-yl)-9H-carbazole、組成式：
C39H26N4）が挙げられました。

図 3. C57H43N3Si2 の組成式をもつ構造

Cz-m2Ph-TRZ の検出結果については図 4 に示します。

質量精度は図 2 より -0.86 ppm と良好な値が求められましたが、この
組成式を持つ構造は PubChem には 421 化合物存在することがわかり、
構造異性体も多いため、吸収波長などの光学情報を定性に用いることが
今後の課題だと示唆されました。



図 4. Cz-m2Ph-TRZ の検出結果
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まとめ

インターネット上から得られた構造情報を基にローカルファイルとして化
合物データベースを構築することにより、有機 EL のサンプル品抽出液から 
mSiTrz の可能性が高いと考えられるシグナルを検出できました。この解
析は、MassHunter 定性解析の基本機能である Find Compounds by 
Formula 機能による簡単な操作で実行できます。有機 EL 材料は開発競
争の厳しい分野ですが、このように公知の化合物情報を集めることにより、
有機 EL 材料に特化したデータベースを利用した迅速な定性解析が可能
となります。
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