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Dziatalno$¢ ludzi zmienia naszg planetg i zmiany te zachodza co raz szybciej. Jest szansa, ze
w ciggu kilkudziesieciu lat ze wzgledu na dominujgca kulture ,,uzy¢ i wyrzuci¢” wraz z szybkim
rozwojem technologii, rosnacg liczba ,jednosezonowych” urzadzen elektronicznych, tonami
zuzytych baterii itd., problem utylizacji odpadow stanie si¢ niezwykle istotny. Wysoce kosztowne i
skomplikowane technologicznie procedury utylizacji sa zwykle spowodowane uzyciem materiatow
nieorganicznych, gléwnie zawierajacych toksyczne metale cigzkie. Z drugiej strony, materiaty
organiczne oferuja wiele korzysci, a przede wszystkim niski koszt produkcji i utylizacji, szeroka
dostepnos¢, niska toksycznos¢ i biokompatybilnos¢. Im szybciej nieorganiczne materiaty zawierajace
metale ciezkie zostang zastgpione organicznymi, tym lepiej.

Technologia organicznych diod elektroluminescencyjnych (angl. OLED) stanowi jeden z
najbardziej fascynujacych i obiecujacych przykladow zastosowania materialow organicznych w
elektronice. Pomimo nazwy ,,organiczne”, kluczowe elementy dostepnych na rynku diod OLED
nadal zawieraja emiter z metalem ci¢zkim. Ten projekt jest zorientowany na badaniach zjawiska
termicznie aktywowanej opdznionej fluorescencji (angl. TADF), ktérego zastosowanie w diodach
OLED jest najbardziej obiecujgcym sposobem zastgpienia emiterOw z metalami ci¢zkimi przez
calkowicie organiczne. Zjawisko TADF umozliwia wydajng transformacj¢ ,,nieSwiecacych”
ekscytonow trypletowych w singletowe (proces spin-flip), ktore wytwarzaja $wiatto. Obecnie istnieja
dwa fundamentalne problemy, ktére utrudniajg dalszy rozwdj diod TADF OLED: niska stabilno$¢ i
wydajno$¢ diod o barwie ciemnoniebieskiej oraz brak uniwersalnego modelu opisujacego kluczowe
parametry organicznych emiterow TADF. Problemy te s3 ze sobg $cisle powigzane: bez jasnego
zrozumienia zjawiska trudno jest znalez¢ najlepsze rozwigzanie dla jego zastosowania.

Pomimo duzego zainteresowania naukowcow zjawiskiem TADF, opracowane wczesniej
modele fotofizyczne opisuja tylko wybrane parametry pojedynczych emiterow w bardzo
ograniczonych warunkach. Niestety obecne zasady projektowania molekularnego w duzym stopniu
zaleza od takich modeli. Wszystkie one kierujg si¢ znang od prawie stu lat regutg wyboru, zgodnie z
ktorg przejscia miedzy stanami elektronowymi o tej samej naturze, ale réznym spinie sg zabronione
(przejscia spin-flip). W rzeczywisto$ci oznacza to, ze takie przej$cia trwaja milisekundy lub nawet
sekundy, co jest czasem zbyt dtugim dla zastosowan w OLED.

Doktadna analiza literatury i nasze wstepne badania jednego z najpopularniejszych emiteréw
TADF dowodza, ze poprzednie modele sg mylne. Zbadany zwigzek nie tylko tamie spinowa regule
wyboru, ale wspomniane powyzej przejscia spin-flip takze zachodza w nim okoto milion razy
szybciej niz oczekiwano! Wniosek ten jest zaskakujacy 1 musimy sprawdzi¢, czy mozna go uogélnic¢
dla innych zwigzkow. Aby ulepszy¢ ,,catkowicie organiczng” technologi¢ OLED i zrobi¢ krok do
rozwigzania problemu ciemnoniebieskich OLED, powinniSmy najpierw zrozumieé, czy inne
najlepsze niebieskie emitery TADF rowniez tamig spinowa regut¢ wyboru. Za pomocg badan ekspe-
rymentalnych 1 teoretycznych w roznych warunkach 1 temperaturach zostanie zrealizowany pierwszy
cel tego projektu: opracowanie uniwersalnego modelu, opisujacego kluczowe parametry najlepszych
emiterow TADF, a na jego podstawie przeanalizowanie mozliwosci stworzenia idealnego emitera.

Niezaleznie od tego czy sa zabronione lub nie, korzystne przejs$cia spin-flip powinny by¢
przyspieszone, zwtaszcza W niebieskich emiterach. Z tego powodu kolejnym celem tego projektu jest
zbadanie wplywu tanich 1 dostgpnych nietoksycznych cig¢zkich atomoé6w na ciemnoniebieskie
organiczne emitery TADF. Realizacja drugiego celu jest poszukiwaniem ztotego $rodka pomiedzy
calkowicie organicznymi materialami a materialami zawierajagcymi cig¢zkie metale, aby rozwigzaé
problem niebieskich diod OLED. W tym celu do najlepszych emiterow TADF zostang wprowadzone
tanie i dostgpne ciezkie halogeny i tlenowce. Badania takich hybrydowych emiterow maja
odpowiedzie¢ na nastepujace pytania: jak obecnos¢ ciezkich atomdéw wpltywa na korzystne przejscia
spin-flip? Jakie elementy i w jaki sposob mozna wykorzysta¢ do ulepszenia niebieskich emiterow?
Jakie negatywne czynniki towarzyszg wprowadzeniu ci¢zkich atomow?

Realizacja obu celow jest $cisle powigzana. Uniwersalny model TADF umozliwi lepsze
zrozumienie badanych procesow, a jego zastosowanie do emiterow zawierajacych tanie cigzkie
atomy pomoze zweryfikowa¢ model i by¢ moze znalez¢ droge do udoskonalenia technologii OLED.

Plan projektu obejmuje badania przy uzyciu nowoczesnych metod chemii organiczne;,
stacjonarnych i czasowo-rozdzielczych spektroskopii elektronicznych oraz obliczen kwantowo-
chemicznych.



