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Odkrycie niezawierajagcych metali chromoforéw organicznych, ktére moga petié role
efektywnych emiterow w organicznych diodach elektroluminescencyjnych (OLED),
zrewolucjonizowato w ostatnich latach nauke o materiatach do urzadzen optoelektronicznych.
W emiterach OLED najnizsze stany wzbudzone, singletowy (S1) i trypletowy (T1), obsadzane
sa przez rekombinacj¢ wstrzykiwanych elektrondw i dziur w stosunku 1:3, zgodnie ze
statystyka spinows. Duze obsadzenie stanu Ti jest niekorzystne dla uzyskania wysokiej
wydajnosci  kwantowej fluorescencji. Powszechnym rozwigzaniem jest projektowanie
zwiazkéw o odpowiednio malej, dodatniej przerwie energetycznej Si-Ti, umozliwiajace]
odwrotne przejécie migdzysystemowe (RISC) w temperaturze pokojowej. W procesie tym stan
S1 obsadzany jest ze stanu T, co jest obserwowane w materiatach wykazujacych aktywowang
termicznie opdzniong fluorescencje (TADF). Ostatnie badania wykazaly, ze niektore
organiczne czgsteczki zamknigtopowtokowe zawierajagce atomy azotu i boru tamig regule
Hunda, wykazujac odwrocenie kolejnosci stanow S1i T1 (IST). To odwrdcenie poziomow
energetycznych umozliwia efektywniejsza niz w typowych materiatach TADF konwersj¢ z
trypletu do singletu. Za pomoca obliczen teoretycznych podejmujemy probe znalezienia
nowych czasteczek IST oraz uzyskania glebszego wgladu w ich wlasciwosci elektronowe.
Naszym celem jest przyspieszenie procesu wdrozenia tych czasteczek w technologie
wytwarzania nowej generacji OLED.



