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Ambipolarne zwiqzki poliaromatyczne w ksztatcie misy, zawierajgce precyzyjnie
zlokalizowane domieszki atomow azotu. Unikatowa klasa wysoce wydajnych emiterow
OLED.

Marcin Lindner

Motywacja: Wykorzystanie modyfikowanych strukturalnie policyklicznych weglowodorow
aromatycznych (PAHs) o nieptaskiej strukturze misy, zawierajacych heteroatomy precyzyjnie
wbudowane wewnatrz szkieletu organicznego, pozwala na $cistag kontrole ich wlasciwosci
fizykochemicznych. Najcze$ciej prezentowane, zawierajace w swej strukturze jeden atom azotu, sg
bogatymi w elektrony polprzewodnikami typu p. Niemniej ich budowa nie pozwala na dalsze
syntetyczne dostrojenie wiasciwosci optycznych, co jest niezbgdne dla potencjalnego zastosowania jako
nowych emiteréw OLED trzeciej generacji. W ciagu ostatnich dwoch lat wprowadzono nowa koncepcje
multirezonansowych emiterow OLED opartych na plaskich strukturach organicznych zawierajacych
symetrycznie utozone atomy azotu w pozycjach 1,3/1,4. O ile s3 one dobrymi emiterami §wiatta
niebieskiego, o tyle ze wzgledu na niska dostepnos¢ potencjalnych blokow budulcowych oraz
konieczno$¢ obsadzenia peryferii czasteczek jednostkami zapobiegajacymi ich agregacji, nie ma
mozliwosci wprowadzenia jednostek wptywajacych na skrocenie luki energetycznej HOMO-LUMO,
odpowiedzialnej za barwe emisji. Wprowadzenie mozliwosci multi-rezonansowej odpowiedzi do
nieptaskich szkieletow typu misy pozwoli na maksymalne wykorzystanie zalet ptynacych zaré6wno z
zaburzenia planarnosci (TADF, zwickszenie rozpuszczalnosci) jak i z multi-rezonansu (zwigkszenie
wydajno$ci emisji).

Cel _badan: Celem niniejszego projektu realizowanego przez pierwsze polskie konsorcjum
optoelektroniki organicznej jest wspomagana komputerowo synteza nowych, wysoce symetrycznych
barwnikow opartych na (i) 1,4/1,3/1,2-diazotowych czasteczkach w ksztalcie misy zawierajacych w
swej strukturze, w pelni sprz¢zone fragmenty (ii) ubogie w elektrony. Implementacja takiej topologii (i)
pozwoli na unikanie naktadania si¢ orbitali HOMO-LUMO, co jest kluczowe dla osiggnigcia emisji
TADF w urzadzeniach OLED. Co wigcej, zaproponowana strukturyzacja pozwala na dostosowanie
charakteru elektronowego, nie tylko w petni sprzezonej jednostki ubogiej w elektrony (a), ale daje po
raz pierwszy mozliwo$¢ wprowadzenia dodatkowych grup bogatych w elektrony (b), tak by przy
wykorzystaniu obu czynnikow strukturalnych (a/b) nie tylko swobodnie dostraja¢ zakres emisji, ale
ulepsza¢ jednocze$nie wszystkie wiasciwosci optoelektroniczne (tj. wydajnos¢ kwantowsg fluorescencji-
PLQY, zewnetrzng wydajno$¢ kwantowa emisji -EQE, szerokos$¢ pasma emisji). Projekt realizowany w
ramach naszego konsorcjum bedzie dziatat zgodnie z podejSciem stopniowym miedzy roéznymi
sekcjami, w tym wspomaganym komputerowo projektowaniem molekularnym, pozwalajacym na
wstepng optymalizacj¢ geometrii i whasciwosci elektronowych proponowanych barwnikéw (kierownik:
Prof. A. Kubas). Rownolegle do badan teoretycznych rozpoczniemy prace syntetyczne, stanowigce
trzon tego projektu obejmujace preparatyke zwigzkéw: o réznym stopniu wielkosci misy,
umiejscowieniu rezonansowych atomow azotu, regioizomerycznym umieszczeniu podstawnikow
ubogich w elektrony, umiejscowieniu jednostek bogatych w elektrony (kierownik: Dr M. Lindner).
Kolejno, przeprowadzimy badania fotofizyczne otrzymanych barwnikéw docelowych w roztworze i
stanie stalym, ktore zostang wykorzystane jako warstwy emisyjne w urzadzeniach MR TADF OLED
(kierownik: Prof. P. Data).

Oczekiwany wplyw projektu badawczego: Proponowana strategia racjonalnego dostrajania struktury
elektronowej organicznych architektur w ksztalcie misy jest atrakcyjna zaré6wno z punktu widzenia
badan podstawowych, jak i stosowanych. Dzieje si¢ tak, poniewaz strukturalnie estetyczne barwniki
organiczne z precyzyjnie ulokowanymi, rezonansowymi atomami azotu i odpowiednio
zaimplementowanymi podjednostkami ubogimi w elektrony mogg by¢ oferowane jako nowe wysoce
wydajne warstwy emisyjne w diodach OLED, co powinno spowodowa¢ nagly przetom w relatywnie
nowym gatunku emiteréow multirezonansowych. Proponowane badania obejmuja rowniez aspekt
zrownowazonego gospodarowania i oszcz¢dzania energii poprzez wykorzystanie zrodet alternatywnych
do materiatow dostepnych na rynku. Potencjalne zastgpienie emiteréw zawierajacych nieprzyjazne dla
srodowiska kompleksy metali, przez bezpieczniejsze emitery organiczne, pozwoli na speknienie
warunkow ,,Europejskiego Zielonego Ladu”, ktory zostat udostepniony opinii publicznej przez Komisje¢
Europejska i stanowi jeden z naczelnych kierunkéw rozwoju wspolnoty europejskie;.




