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tamigce Regute Hunda Czasteczki jako Prekursory Nowych Materiatéw Optoelektronicznych

Organiczne diody luminescencyjne (ang. organic light emitting diodes — OLED) sg przedmiotem
znacznego zainteresowania zardwno ze strony badaczy jak i przemystu z powodu ich
bezprecedensowych zastosowan w wyswietlaczach i technologiach oswietleniowych. OLEDy
posiadajg caty szereg zalet w stosunku do tradycyjnych wyswietlaczy ciektokrystalicznych, takie jak
lepsza jakos¢ obrazu, lekkos¢, szybka reakcja, szeroki kat widzenia, cienkos¢ i szeroka gama
emitowanych koloréw na skutek réznorodnosci materiatéw organicznych. Ich istotng zaletg z punktu
widzenia zastosowan jest réwniez mozliwos¢ konstrukcji OLED na elastycznych podtozach. Natomiast
gtéwng staboscig materiatéw organicznych jest stosunkowo niska wydajnosé swiecenia.

Przyczyna tego wigze sie z tzw. Regutg Hunda, zgodnie z ktérg w materiatach organicznych
(nieswiecacy) tripletowy stan wzbudzony lezy energetycznie ponizej (Swiecgcego) wzbudzonego
stanu singletowego. Zgodnie ze statystykg spinowa, rekombinacja nosnikdw tadunku
wygenerowanych przez napiecie w materiale optoelektronicznym produkuje ekscytony singletowe i
tripletowe w stosunku 1:3, tak wiec wydajnosé¢ kwantowa luminescencji w takich materiatach nie
moze nominalnie przekroczy¢ 25%. Idealny materiat organiczny do zbudowania diody
luminescencyjnej powinien wiec posiada¢ wysoce emisyjny stan singletowy lezacy ponizej stanu
tripletowego. Niestety, do niedawna, nie byta znana zadna stabilna czgsteczka organiczna tamigca
Regute Hunda. Pierwsza stabilna czasteczka tego typu odkryta przez wnioskodawce i
wspotpracownikéw w roku 2019 stanowi przetom dla konstrukcji nowej klasy optoelektrycznych
materiatdw organicznych i pozwala w zasadzie na uzyskanie 100% wydajnosci w konwersji
elektronéw na fotony w diodach luminescencyjnych.

Gtéwnym celem tego projektu jest przeprowadzenie obszernych eksploracji obliczeniowych nowej
klasy ukfadéw molekularnych wykazujacych inwersje singlet-triplet w celu zrozumienia
podstawowych mechanizméw determinujgcych to zjawisko oraz wyznaczenie czynnikéw
elektronowych i jadrowych, ktére za to sg odpowiedzialne. Zaktadajgc, ze tego typu czasteczki
posiadajgce znaczng wydajnos$¢ luminescencji zostang w ramach tego projektu wynalezione, stanowié¢
beda podstawe dla konstrukcji kolejnej (czwartej) generacji OLED.



