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 スピン軌道相互作用の量子化学計算を用いた応用研究の例として，有機 EL（OLED
とも呼ばれる）に用いられるイリジウム錯体に関する研究結果を紹介する． 
 発光効率の高い有機 ELデバイスでは，燐光が用いられる．高い発光効率の燐光を
得るためには，スピン軌道相互作用の大きな重元素を含むイリジウム錯体や白金錯
体が用いられる．これらの錯体の電子状態および発光過程を解釈するには，スピン
軌道相互作用の効果を見積もる必要がある．本研究では，多配置 SCF(MCSCF)オー
ビタルを用いた多配置参照配置間相互作用（MRCI)波動関数を用いてスピン軌道相
互作用積分を見積もり，Fermi の黄金則に基づいて発光スペクトルの形状を予測し
た．また，無輻射過程である S1S0遷移，S1T1遷移および T1S0遷移の速度を
見積もり，燐光スペクトルに与える効果についても考察した．これらの結果にもと
づいて，発光効率の高い錯体を設計するための理論的手法を提案していく．さらに，
次世代デバイスと考えられている遅延蛍光を用いたデバイス（TADF）についても言
及する予定である． 
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