Legiruoti organiniai kristalai su itin auksta atgalinés interkombinacinés konversijos sparta

Doped organic crystals with high reverse intersystem crossing rate
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Molekuliniai ~ spinduoliai, pasizZymintys Siluma
aktyvuota uZdelstgja fluorescencija (TADF), yra
patrauklas dél galimybés juos panaudoti nasiuvose OLED
prietaisuose. Norint pasiekti aukstg prietaisy naSuma ir
zemus naSumo nuokryc¢ius, esant dideléms srovéms,
reikalingos tokios spinduoliy fluorescenijos savybés kaip
auksta atgaliné interkombinaciné konversija ir trumpa
uzdelstosios fluorescencijos trukmé.

Siekiant realizuoti giliai mélyng TADF spinduliuote
su aukStomis atgalinés interkombinacinés konversijos
spartomis (Krisc) buvo modifikuotas ankséiau misy
grupés  publikuotas  dimetilkarbazolo/izoftalonitrilo
TADF spinduolis (DMeCz-IPN). Cheminés sintezés
metu karbazolo donory metilo grupés buvo pakeistos
akceptorinio pobiidzio CF3 grupémis, taip suformuojant
naujg junginj DCF3Cz-IPN (1 pav.). Trifluorometilo
grupiy panaudojimas tokioje karbazolo pozicijoje, miisy
Ziniomis, yra unikalus ir, taip pat, patrauklus dél didesnés
erdvinés sgveikos su akceptoriumi ir teigiamos iy grupiy
itakos elektrony transporto savybéms.
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DCF3Cz-IPN
1 pav. Tirty spinduoliy molekuliné struktiira.

DMeCz-IPN

Vykdant tyrimus, buvo pastebéta, kad DCF3Cz-IPN
ir DMeCz-IPN junginiai dél, salyginai, panaSios
molekulinés geometrijos itin lengvai formuoja ko-
kristalus. Sie kristalai ilaiké nepakitusj pakavimasi ir
kristalinés gardelés parametrus legiruojant DMeCz-I1PN
junginiu net koncentracija siekiancia iki 10%. Kadangi
DMeCzIPN junginys pasiZymi maZesnés energijos
spinduliuote nei CF3 grupes turintis jo atitikmuo, pavyko
sukurti  unikalia  efektyvia  Fiorsterio  pernasa
pasizyminciy TADF kristaly sistema.

Panaudojus tokig sistemg galima Zenkliai sumazinti
DMeCzIPN spinduolio uzdelstosios fluorescencijos
trukme (tor = 1,46 s, 2 pav.) ir padidinti RISC spartas
(kmisc = 1,1x107 s?) i3laikant aukstag fluorescencijos
kvantinj nasuma (0,8). Toks Zenklus pagrindiniy TADF
savybiy pageréjimas siejamas su DMeCzIPN junginio
molekulinés geometrijos pakitimu — junginys jterptas i
DCF3Cz-IPN kristala del tarpmolekuliniy saveiky yra
priverstas uzimti ,Seimininko* sistemos molekuling

geometrijg. Taip pat kieta spinduolio aplinka neleidzia
zenkliy molekulinés geometrijos pakitimy vykstant
suzadinty buseny relaksacijai. Dél §iy priezas¢iy buvo
iSvengta TADF spinduoliams budingy strukttrinés
netvarkos nulemty Zalingy efekty, tokiy kaip FL gesimo
trukmiy pailgéjimas, spektro iSplatéjimas ir pns.
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2 pav. Tirty bandiniy fluorescencijos kinetikos

Tirti legiruoti kristalai taip pat pasizyméjo aukstu
morfologiniu- bei foto-stabilumu, o gaminant plonus
polikristalinius sluoksnius pavyko iSlaikyti nepakitusius
TADF parametrus. Todél §iuo metu vystoma technologija
panaudoti tokio pobtidzio polikristalinj emisinj sluoksnj
OLED struktiiroje. Tikimasi, kad tai leisty realizuoti ilga
prietaisy veikimo trukme pasizymincius TADF OLED,
kadangi be aptarty savybiy, jprastai molekuliniai kristalai
taip pat siejami su geromis kriivininky transporto
savybémis.
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