Igdir Universitesi Fen Bilimleri Enstitiisii Dergisi, 11(4): 2926-2936, 2021
Journal of the Institute of Science and Technology, 11(4): 2926-2936, 2021
ISSN: 2146-0574, elSSN: 2536-4618
Kimya/Chemistry DOI: 10.21597/jist.939368
Arastirma Makalesi / Research Article

Gelis tarihi / Received: 19.05.2021 Kabul tarihi / Accepted: 12.07.2021

Atif i¢in: Turhan ZS, 2021. Fenazin Tabanl Bilesiklerin OLED ve TADF Ozelliklerinin incelenmesi. 1dir Universitesi Fen
Bilimleri Enstitiisii Dergisi, 11(4): 2926-2936.

To Cite: Turhan ZS, 2021. Investigation of OLED and TADF Properties of Phenazine Based Compounds. Journal of the
Institute of Science and Technology, 11(4): 2926-2936.

Fenazin Tabanh Bilesiklerin OLED ve TADF Ozelliklerinin incelenmesi

Zeynep Silan TURHAN*

OZET: Bu arastirmada, dibenzo[a,c]fenazin bazl1 akseptor, dondr-akseptor tipi potansiyel termal olarak
etkinlestirilen gecikmeli floresans (TADF) yayicilari elde etmek i¢in dondrler ve akseptor ile
birlestirildi. Tiim molekiillerin yapisal ve elektronik 6zellikleri teorik olarak Yogunluk Fonksiyonel
Teorisi (DFT) ve Zamana Bagli Yogunluk Fonksiyonel Teorisi (TD-DFT) seviyesinde ii¢ farkli hibrit
fonksiyonun uygulanmasiyla hesaplandi. Tasarlanan yapilarin ¢ogunun TADF bilesikleri olma
potansiyeline sahip olduklar1 bulundu. Bunun nedeni ilk uyarilmis tekli ve ti¢lii halleri arasinda ¢ok dar
enerji bosluguna sahip olmasidir. Sonug¢ olarak, tasarlanan tiirevler, amag i¢in en iyi aday olarak
hesaplanabilir ve verimli bir Organik Isik (Yayan Diyot) OLED malzemesi olarak hizmet etmek i¢in de
¢ok giiclii bir potansiyele sahip olabilir.
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Investigation of OLED and TADF Properties of Phenazine Based Compounds

ABSTRACT: In this study, dibenzo[a,c]phenazine based acceptor was combined with donors and
acceptor to obtain donor-m-acceptor type potential thermally activated delayed fluorescence (TADF)
emitters. All molecules’ structural and electronic properties were computed theoretically at the level of
Density Functional Theory (DFT) and Time Dependent Density Functional Theory (TD-DFT) with the
application of three different hybrid functionals. Most of the designed structures were found to have the
potential to be TADF compounds. This is because it has a very narrow energy gap between the first
excited single and triple states. As a result, the designed derivatives can be calculated as the best
candidates for the purpose and also have very strong potential to serve as an efficient Organic Light
(Emitting Diode) OLED material
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GIRIS

Insanlarin 15181 algilama yeteneginin olduk¢a fazla olmasina karsin 400 nm dalga boyundaki
menekseden 750 nm dalga boyundaki kirmizi renge giden ¢ok dar bir elektromanyetik spektrum araligi
insan gozii tarafindan gorilebilir. Gorliniir bolgeye karsilik gelen dalga boylarinin emisyonu 1.8 eV ile
3.1 eV araliginda degisen minimum uyarim enerjisi gerektirir (Kalyani ve ark., 2017). Isik yaratmanin
iki yolu vardir. Ilk fenomen akkorluk, diger fenomen ise liiminesanstir. Liiminesans baz1 maddelerin
1s1s1 degigmeksizin elektromanyetik 1g1nim yapma olayidir. Yayilan 1s181in dalga boyu gelen 1simaya
degil, 1s1ldayan maddenin bir 6zelligidir (Foursassier, 1984; Mc Keever, 1985). Isikla madde etkilesime
girdiginde ii¢ olay meydana gelir. Bunlar; absorbsiyon, emisyon ve sagilmadir. Floresans ve fosforesans
olaylar1 liminesans olaylardir (Glimiis ve Glimiis, 2017). Baz1 6zel bilesikler {izerine gelen belirli dalga
boyunda olan 1s1inlar, bu bilesikler lizerinden dalga boyu bagka olan 1sinlar halinde yansirlar ve bu olaya
floresans olay: denir (Sparks ve ark., 2014). Ultraviyole veya goriiniir 1sinim yoluyla uyarmayla
uyarilmig elektronlar fazla enerjileri fotonlar seklinde serbest birakir, boylece temel duruma geri gecis
yaparak floresans olarak uyarma enerjisi yayar. Bu gecisler esnasinda sistemin ¢oklugu korunur. Diger
yandan, fosforesans yasaklanmis enerji durumunu gecislerini iceren gecikmeli 1s1ldama demektir
(Kalyani ve ark., 2017). Uclii-tekli gegis, tekli-tekli gegisten ¢ok daha az olasidir ve bu nedenle
fosforesans daha uzun bir zamanda gergeklesir (Schlyer ve ark., 1994). Floresans ve fosforesans
emisyonlar1 Sekil 1°de basit olarak Jablonski diyagramiyla gosterilmektedir. Reinhoudt’un ampirik
kurali der ki: Sistemler arasi gecis (ISC) siireci, AEST tiim molekiil tiirleri i¢in 0.6 eV’den diisiik
oldugunda etkili olacaktir (Desa ve ark., 2000).
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Sekil 1. Floresans ve fosforesansin gosterimi. (E, F ve P sirasiyla Uyarma, Floresans ve Fosforesans
anlamina gelir) (Glimiis ve Glimiis, 2017).

Organik yari-iletken malzemeler {izerine ¢alismalar son yillarda oldukg¢a popiilerlesmistir (Gupta
ve Singh, 2005; Okur ve ark., 2009; Aydogan ve ark., 2010; Yakuphanoglu ve Okur, 2010; Yiiksel ve
ark., 2013). Organik yari-iletkenlerin getirdikleri diisiik altyapr maliyeti, genis ve esnek ylizeylere
uygulanabilme, kolay ve hizli iiretim yontemleri ile uygulamaya 06zgii sentezlenebilen malzeme
ozellikleri gibi avantajlarla, silisyumun dolduramadig: alanlara girebilecek niteliklere sahip olmalari
nedeniyle arastirmacilarin bu malzemeler iizerine ¢alismasini yogunlagmistir (Giillii ve ark., 2010). Bu
yeni alanin iizerinde en fazla arastirma ve yatirim yapilan aygitlarinin basinda Organik Isik Yayan Diyot
(OLED)’ler gelmektedir. OLED’leri, Organik Schottky Bariyer Diyotlari, Organik Alan Etkili
Transistor (OFET), Fotovoltaik Giines Pilleri ve Spintronikler takip etmektedir (Yahia ve ark., 2011).

Bu c¢alismada, bir dizi dibenzo[a,c]fenazin (Sekil 2) bilesigi olusturuldu. Yapisal ve elektronik
ozellikleri teorik olarak DFT diizeyinde incelendi. Dibenzo[a,c]fenazin tabanli TADF yayicilar elde
etmek i¢in 1yi ¢alisilmig bir dizi dondr ve akseptor ile birlestirildi. Bu ¢alismanin, sentetik prosediirlerin
uygulanmasindan 6nce organik giines pilleri, organik 151k yayan diyotlar veya floresan organik
malzemeler i¢in potansiyel aday molekiillerin belirlenmesine ve sentetik organik kimya ¢aligsmalarina
151k tutmasina katki saglamasi beklenmektedir.
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Sekil 2. Ana bilesigin yapisi (dibenzo [a,c] fenazin)
MATERYAL VE METOT

Tim bilesiklerin temel durum (So) geometrileri, Gaussian 09W (Frish ve ark., 2009) paket
programi ve hibrit fonksiyonel B3LYP (Becke, 1988; Lee ve ark., 1988), CAM-B3LYP (Yanai ve ark.,
2004) ve WB97XD (Chai ve Head-Gordon, 2008) ile DFT (Kohn ve Sham, 1965) kullanilarak optimize
edildi. Tim atomlar i¢in kullanilan temel set, geometri Optimizasyonlar1 i¢in 6-311++G(d,p) olarak
secildi. Bilesiklerin ti¢lii (T) ve tekli uyarilmis durumlart (S), TD-DFT kullanilarak minimum enerji
geometrilerini elde etmek icin gevsetildi. Tiim yapilarin gaz fazi geometri optimizasyonlari ilk olarak
MM2 yontemi ve ardindan tutarli molekiiler orbital (SCFMO) yontemi kullanilarak yar1 deneysel PM3
kullanilarak gergeklestirildi. Her bilesik i¢in, ilgili geometri optimizasyonlarinda kullanilan ayni temel
set kullanilarak titresim analizleri gergeklestirildi. Bilesiklerin hi¢birinin frekans analizi, her molekiiliin
yapisinin potansiyel enerji yiizeyinde en azindan bir yerel minimuma karsilik geldigini gosteren hayali
frekanslar vermedi (Turhan Irak ve Glimiis, 2017).

Optimize edilmis temel durum yapilari, TD-DFT kullanilarak maksimum absorpsiyon dalga
boylari, osilatoér giicleri ve ana konfigiirasyon atamasi dahil olmak {izere elektronik absorpsiyon
spektrumlarini elde etmek igin kullanildi (Casida ve ark., 1998). Bazi istisnalar olmasina ragmen,
literatiirdeki bilgiler PBEO, wB97XD ve CAM-B3LYP fonksiyonelleri ile uyarma enerjilerinin
analizinin deneysel verilerle en iyi uyumu 6ngordiigiini gostermektedir (Yanez ve ark., 2017). Bu
nedenle TD-DFT hesaplamalar1 i¢in B3LYP/6-311++G(d,p), CAMB3LYP/ 6-311++G(d,p),
WB97XD/6-311++G(d p) yontemleri kullanilarak hesaplama yapilmis ve bilesikler karsilastiriimistir
(Turhan Irak ve ark., 2019).

BULGULAR VE TARTISMA

Literatiirde daha oOnceden sentezlenmis ve calismaya konu olan ana bilesiginin kapsamli
arastirmalar1 bu ¢alismanin ortaya ¢ikmasini saglamistir (Zhu ve ark., 2007; Shi ve ark., 2012; Boxi ve
ark., 2018; Kim ve ark., 2019). Yapisinda akseptor parga igeren 1'in donor-akseptor birimlerle
modifikasyonu ile, potansiyel TADF bilesikleri tiretebilir. Ek olarak, kombinasyonlariyla, en yiiksek
isgal edilmis molekiiler orbitali (HOMO) ve en diisiik bos molekiiler orbitali (LUMO) ayirmak miimkiin
olur, boylece en diisiik uyarilmis tekli (S1) ve {iglii (T1) durumu arasindaki enerji boslugu (AEst)
degerinin azalmasi saglanir. Sonug olarak, OLED' lerin floresan verimliligini arttirilmas1 miimkiin olur
(Turhan Irak ve ark., 2019). Literatiirdeki bilgiler 1s18inda potansiyel TADF yayicilarini 6nermek igin
bir dizi dibenzo[a,c]fenazin tiirevleri tasarlanmistir (Sekil 3) (Shi ve ark., 2012; Yang ve ark., 2014,
Demirak ve ark., 2017).
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Sekil 3. Potansiyel TADF bilesiklerinin yapilar

Yari-iletken Ozellikler

Optimizasyonu yapilan bilesiklerin sinir MO enerjileri DFT/B3LYP/6-311++(d,p) seviyesinde
hesaplandi. Hesap sonuclar1 Cizelge 1’de verildi. Organik yari-iletkenlerin elektronik yapist bilindigi
tizere yapilarinda sahip olduklar1 m-elektronlarinin konjugasyonuna dayanir. Yari-iletken o6zellik
gosteren molekiillerin bant araligi 0.5 eV ile 4.0 eV arasinda degismektedir (Atkins ve ark., 2006).
Cizelge 1 incelendiginde ana bilesik (1) de dahil olmak {izere AE degerlerinin 4 ¢V’in altinda oldugu
goriinmektedir. Bu bant boslugu dondr ve akseptor birimlerinin eklenmesiyle daralmistir. Bunun en
onemli nedeni, tam da beklenildigi gibi yapilan kombinasyonla yapidaki konjugasyonun uzamasidir.
Sonug olarak tiim bilesiklerin yari-iletken malzeme olma potansiyeli vardir denilebilir. Biitiin yapilar
arasinda en dar bant araligina sahip {i¢ molekiil sirasiyla; 7a, 7b ve 7¢’dir.

Bilesiklerin optimize edilmis zemin durum geometrileri yapilar1 ve 3D sinir MO enerji semalari
Cizelge 2’de verilmistir. Sinir MO enerji diyagramlar1 bilesiklerin reaktivitesi hakkinda bilgi
vermektedir. HOMO bilesigin bazligi ile ilgili bilgi verirken; LUMO sistemin asitligi ile ilgili bilgi
saglar. Bu nedenle, bir molekiiliin sinir MO’larin arastirilmasi ve hangi atomlarin bu orbitallere katkida
bulundugunu bilmek 6nemlidir. Bunun en 6nemli nedeni; reaktivite merkezlerinin bu enerji semalar1
tarafindan belirlenmesidir. Bir bilesigin TADF igin iyi bir aday olabilmesi i¢in ilk 6zellik yari-iletken
ozellik gostermesi gerektigidir (Turhan Irak ve ark., 2019).
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Cizelge 1. Hesaplamalarin sonuglari (tiim veriler eV olarak verilmistir)

DFT TD-DFT (AEsy)
B3LYP/6-311++(d,p) 6-311++(d,p)
Bilesik HOMO LUMO  AE B3LYP CAM-B3LYP WB97XD
1 636  -2.59 3.77 0.154 0.579 0.410
2a 629  -3.18 3.11 0.022 0.143 0.101
2b 626  -3.27 2.99 0.032 0.142 0.227
2¢ 618  -3.21 2.97 0.042 0.120 0.019
3a 557  -3.04 253 0.099 0.435 0.473
3b 559  -3.13 2.46 0.001 0.223 0.296
3c 559  -3.07 2.52 0.002 0.201 0.262
4a 575  -3.03 2.72 0.015 0.472 0.538
4b 578  -3.12 2.66 0.018 0.171 0.262
4c¢ 577  -3.06 271 0.022 0.151 0.225
5a 571 -3.09 2.62 0.054 0.312 0.387
5b 574  -3.18 2.56 0.095 0.173 0.125
5¢ 573 -3.12 2.61 0.115 0.334 0.083
6a 499  -3.13 1.86 0.002 0.088 0.298
6b 501 -3.11 1.89 0.003 0.009 0.273
6c 501 -3.07 1.94 0.003 0.012 0.282
7a 417 -3.06 111 0.068 0.248 0.230
7b 417 -3.02 1.15 0.085 0.249 0.231
7c 417 2,97 1.20 0.094 0.249 0.231
8a 531  -3.01 2.30 0.112 0.293 0.337
8b 534  -3.09 2.25 0.269 0.098 0.115
8c 533  -3.03 2.30 0.026 0.083 0.084

Bir bilesigin potansiyel aday molekiil olabilmesi i¢in gereken ikici 6zellik ise molekiiliin sahip
oldugu HOMO ve LUMO’larin birbirinden ayrilmasidir. HOMO-LUMO nun ayr1 olmasi kiiciik degisim
enerjileri verir (Nakagawa ve ark., 2012; Mehes ve ark., 2012; Nasu ve ark., 2013; Aydemir ve ark.,
2016; Gumiis ve Glimiis, 2017). Ana yapida (1) HOMO-LUMO yapiya dagilmistir. Konjuge kaynasmis
halkalarin olmasi bunun ana nedenidir. Ana bilesigin bir tarafina akseptor bir tarafina donér ikameler
yapildi. Cizelge 2’deki diger molekiillerin HOMO-LUMO semalarina bakildiginda, molekiilde
akseptor-donor kisimlarina ayrildigr gortinmektedir. Donor-akseptor birimler arasindaki biikiilmeye
neden olan sterik engel HOMO ve LUMO’yu ayirma amacina basarili bir sekilde ulagsmistir. Her yap1
incelendiginde HOMO’lar donor kisimlara, LUMO’lar akseptorler ilizerine dagilmistir. Bu, dondr

birimleri, n-koprii ve akseptor arasindaki biiyiik dihedral agilar nedeniyle HOMO ve LUMO'nun net bir
uzamsal ayrilmasini saglamistir. Boylelikle, HOMO ve LUMO, sirasiyla sistemin dondr ve akseptor
kisimlarina agik¢a dagitilmistir.
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Cizelge 2. Temel Durum Geometrisi (GSG), HOMO ve LUMO diyagramlari
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Cizelge 2’nin devami
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Sekil 3’de verilen ana bilesigin (1) fenantren kisminin sol tarafina donér gruplar (R), sag akseptor
grup (R’) ilave edilmesiyle degerlendirildiginde; dondr gruplar sabit tutularak ikame edilen akseptor
kismin farklilagtirilmasiyla Cizelge 2 incelendiginde benzen ikamesiyle olusturulan 2a, 2b ve 2c
yapilarinda, benzenin diisik dondr kabiliyeti nedeniyle HOMO-LUMO’nun iyi ayrilmasi
gergeklesmemistir.  Ayrica, HOMO-LUMO enerji seviyeleri yapilarin daha iyi yari-iletkenlik
kabiliyetine sahip olabilmesi i¢in yeterince degismemistir.

Antrasen (3) (Aydemir ve ark., 2016), piren (4) (Shan ve ark., 2017), karbazol (5) (Cigek ve ark.,
2018), feoksazin (6) (Li ve ark., 2017), kinolizin (7) (Zhang ve ark., 2017) ve trifenilamin (8) (Giimiis
ve Gilimiis, 2017b) tabanli OLED ve TADF sistemleri literatiirde oldukga 1y1 bir sekilde arastirilmistir.
Bu nedenle, bu donérlerin her birinin ana bilesik ile kombinasyonu, OLED ve TADF bilesikleri i¢in iyi
calisan potansiyel adaylarla sonuglanabilir. Donér-akseptor dihedral acilarindaki diizlemsellikten
sapmalar bilesikler (3a-8c) igin HOMO-LUMO nun sistemde iyi bir sekilde ayrilmasina izin vermistir.
Cizelge 2’ye bakildiginda 3a-8c bilesikleri icin, HOMO'larin dondr pargaya; LUMO'larin ise akseptor
parcalara yerlestigi goriilmektedir, bdylece OLED cihazlarinda potansiyel kullanima sahip iyi yari-
iletken malzemeler olduklar1 sdylenebilir. 3a-8c yapilarina enerji agisindan bakildiginda (Cizelge 1),

HOMO-LUMO AE 2.71 eV ile 1.11 eV arasinda degismektedir, Bu sonuglar tasarlanan bilesiklerin iyi
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calisabilecek kombinasyonlar oldugu gostermektedir. Bilesik 1'in bir yari-iletken malzeme olarak
potansiyel kullanimi, giiglii dondr gruplar1 ve yine gii¢lii akseptor gruplar ile modifikasyon yoluyla
basaril1 bir sekilde arttirilmistir. Uzerinde calisilan bilesikler arasinda, 7a, 1.11 eV ile en dar sinirlar
arast bant aralifina sahiptir, bu da onu OLED olarak ¢cok onemli ve iyi g¢alisabilecek bir aday
yapmaktadir.

TADF Ozellikleri

TADF, OLED'lerde kullanilan molekiillerde emisyon mekanizmasi olarak onemli bir dikkat
cekmistir (Endo ve ark., 2009). Uglii durum, T1'den ters sistem arasi1 gecis (RISC) yoluyla floresansin
yani sira tekli uyarilmis durumdan (Si1) gelen floresansi kullanarak tam olarak teorik bir kuantum
verimliligi saglar. Sekil 4’de goriildiigii, gibi bir molekiildeki RISC siirecini miimkiin kilmak i¢in, S1 ve
T1, AEst arasindaki enerji farki, RISC enerji bariyerinin termal uyarma yoluyla asilabilecek kadar kii¢iik
olmasi gerekir.

TADF

GS
Sekil 4. ISC ve RISC i¢in 6rnek

TADF molekiilleri tasarlarken en 6nemli hususlardan birincisi, S1 ve T1 uyarilmis durumlar
arasinda kiiclik bir enerji boslugu olusturmaktir. Bu durum yalnizca en diisiik enerji gecisinin diisiik
AEst sahip olmasi durumunda kargilanabilmektedir (Turro, 1991). Bu nedenle, yeni TADF yayicilar
hakkindaki arastirmalardaki mevcut egilimler esas olarak molekiil i¢i dondr akseptor (DA) tipi
molekiiller lizerine odaklanmistir (Li ve ark., 2014). Tam renkli TADF molekiilleri elde etmek icin
uygun donor-akseptor pargalar dikkatle se¢ilmeli, HOMO ve LUMO'lar farkli bolgelere dagilmalidir.
Sinir MO’larin net bir sekilde ayrilmasi, daha dar AEst degerleri ile sonuglanir. Ana yap1 (1) ve 2a-8c
molekiillerinin geometrik ve elektronik yapilar1 hakkinda ayrintilara ulagmak i¢in TD-DFT
hesaplamalari1  B3LYP/6-311+G(d,p),  CAM-B3LYP/6-311+G(d,p), WB97XD/6-311+G(d,p)
seviyesinde yapilmistir. HOMO, LUMO enerjileri ve 1-8c bilesikleri icin tekli ve ti¢lii uyarilmis
durumlar arasindaki AEst degerleri Cizelge 1'de verilmistir.

Cizelgeye bakildiginda, sinir MO’larin ayrilmasi daha dar AEst degerleri ile sonuglanir. Bilesik 1
icin AEst degerleri sirasiyla CAM-B3LYP/6-311++G(d,p) ve WB97XD/6-311++G(d, p) ile 0.579 eV
ve 0.410 eV olarak hesaplandi. 2 igin AEst degerleri ana molekiilden daha kii¢iik, ancak HOMO-LUMO
ayrismas1 bakimindan iyilestirilmesi gerekiyor. AEst degerlerinin <0,50 eV TADF potansiyeli i¢in
verimli oldugu kabul edildiginden (Turhan Irak ve ark., 2019) ve iyi ayrilmigs HOMO-LUMO dagilimina
ve ¢ok yakin T1 ve Si seviyeleriyle birlikte biikiilmiis geometriye (tiim hesaplama seviyelerine gore)
sahip olmasindan dolay1 4a bilesigi hari¢ 3a-8c bilesiklerinin, TADF yayicilar i¢in potansiyel aday
olabilecegi sOylenebilir. Bu nedenle, TDDFT hesaplamalariyla tahmin edilen AEst degerleri, hemen
hemen tiim bilesikler i¢cin T1 — S1 ters sistemler arasi gecis (RISC) yoluyla S1 durumunun termal
yeniden popiilasyonu i¢in yeterince kiiciiktiir. Hesaplanan tiim molekiiller arasindan bilesik 8c, dar S:-
T1 enerji araligina ve iyi ayrilmis HOMO ve LUMO diyagramlarina sahip oldugu i¢cin TADF yayicilar
olarak en yiiksek potansiyelli aday olarak onerebilir. Cizelge 1'de verilen hesaplanan en diisiik enerjili
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uyarilmig durumlar, enerjide ¢ok az degisiklik olan bir molekiil i¢i yiik transferine (ICT) karsilik gelen
HOMO-LUMO gegisi ile agiklanabilir.

SONUC

Cevreye duyarl yesil malzemelerin enerji tiretimi i¢in ekonomik olarak ucuz olmasi, yeni fikirler
ve uygulamalar icin yeni arastirmalar yapmaya yol agmustir. Ozellikle organik yari- iletken malzemeler
daha ucuz alternatifler arasindadir. Son derece yiiksek optik sogurma katsayilarina sahip olan organik
fotovoltaikler ¢ok ince giines pillerinin iiretimi i¢in uygundur.

Dibenzo[a,c]fenazin tabanli potansiyel OLED ve TADF yayicilarinin tasariminda siklikla tercih
edilen donorlerle ve akseptorlerle birlestirilmistir. Yapisal ve elektronik 6zellikleri, Yogunluk
Fonksiyonel Teorisinin farkli teori seviyelerinde uygulanmasiyla hesaplanmigtir. Calisma sonuglarina
gore; tasarlanan bilesiklerden hemen hemen hepsi, iyi ayrilmis HOMO-LUMO orbitalleri ve AEst
nedeniyle TADF yayicilar i¢in iyi adaylar olarak gdsterilebilir. Dahasi, bilesiklerin dar sinirlar arasi
molekiiler yoriinge enerji bosluguna sahip oldugu goriilmiistiir. Sisteme dondr ve akseptor eklenmesi
yoluyla tiiretmenin HOMO-LUMO bant araligin1 biiyiik 6l¢iide azalttiginin ¢ok 6nemli bir gostergesidir.
Boylece, kendisi de yar1 iletken davraniga sahip ana molekiilden tiiretilen bilesikler, OLED'ler i¢in giiclii
bir aday olabilecek faydali bir yari iletkene doniistii. Ek olarak, 4a disindaki bilesiklerin OLED
malzemesinin kuantum verimliligini artirmak i¢in TADF yayicilar olarak hareket etme potansiyeline
sahip oldugu da sOylenebilir, ¢iinkii uyarilmis durum tekli-iiglii enerji seviyesi farkliliklari, uygulanan
tiim yontemler i¢in 0,50 eV'den daha kiigtiktiir.

Cikar Catismasi
Makaleye ait caligmanin planlanmasi, yiiriitiilmesi ve makalenin yazilmasi asamalarinda herhangi
bir ¢ikar ¢atigmasi olmadigini beyan ederim.

Yazar Katkisi
Makalenin planlanmasi, ylriitiilmesi ve yazilmasi makale tek yazari olarak tarafimca yapildigi
beyan ederim.
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