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Fenazin Tabanlı Bileşiklerin OLED ve TADF Özelliklerinin İncelenmesi 

Zeynep Şilan TURHAN1* 

ÖZET: Bu araştırmada, dibenzo[a,c]fenazin bazlı akseptör, donör-akseptör tipi potansiyel termal olarak 

etkinleştirilen gecikmeli floresans (TADF) yayıcıları elde etmek için donörler ve akseptör ile 

birleştirildi. Tüm moleküllerin yapısal ve elektronik özellikleri teorik olarak Yoğunluk Fonksiyonel 

Teorisi (DFT) ve Zamana Bağlı Yoğunluk Fonksiyonel Teorisi (TD-DFT) seviyesinde üç farklı hibrit 

fonksiyonun uygulanmasıyla hesaplandı. Tasarlanan yapıların çoğunun TADF bileşikleri olma 

potansiyeline sahip oldukları bulundu. Bunun nedeni ilk uyarılmış tekli ve üçlü halleri arasında çok dar 

enerji boşluğuna sahip olmasıdır. Sonuç olarak, tasarlanan türevler, amaç için en iyi aday olarak 

hesaplanabilir ve verimli bir Organik Işık (Yayan Diyot) OLED malzemesi olarak hizmet etmek için de 

çok güçlü bir potansiyele sahip olabilir. 

Anahtar Kelimeler: Fenazin, DFT, TD-TDF, TADF, OLED 

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-π-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 

Keywords: Phenazine, DFT, TD-TDF, TADF, OLED 

 

 

 

 

 

 

 

 
1Zeynep Şilan TURHAN (Orcid ID: 0000-0002-3587-2576), Iğdır Üniversitesi, Fen Edebiyat Fakültesi, Biyokimya 

Bölümü, Iğdır, Türkiye 

*Sorumlu Yazar/Corresponding Author: Zeynep Şilan TURHAN, e-mail: zeynepsilanturhan@hotmail.com 

https://orcid.org/0000-0002-3587-2576


Zeynep Şilan TURHAN 11(4): 2926-2936, 2021 

Fenazin Tabanlı Bileşiklerin OLED ve TADF Özelliklerinin İncelenmesi 

 

2927 

GİRİŞ  

İnsanların ışığı algılama yeteneğinin oldukça fazla olmasına karşın 400 nm dalga boyundaki 

menekşeden 750 nm dalga boyundaki kırmızı renge giden çok dar bir elektromanyetik spektrum aralığı 

insan gözü tarafından görülebilir. Görünür bölgeye karşılık gelen dalga boylarının emisyonu 1.8 eV ile 

3.1 eV aralığında değişen minimum uyarım enerjisi gerektirir (Kalyani ve ark., 2017). Işık yaratmanın 

iki yolu vardır. İlk fenomen akkorluk, diğer fenomen ise lüminesanstır. Lüminesans bazı maddelerin 

ısısı değişmeksizin elektromanyetik ışınım yapma olayıdır. Yayılan ışığın dalga boyu gelen ışımaya 

değil, ışıldayan maddenin bir özelliğidir (Foursassier, 1984; Mc Keever, 1985). Işıkla madde etkileşime 

girdiğinde üç olay meydana gelir. Bunlar; absorbsiyon, emisyon ve saçılmadır. Floresans ve fosforesans 

olayları lüminesans olaylardır (Gümüş ve Gümüş, 2017). Bazı özel bileşikler üzerine gelen belirli dalga 

boyunda olan ışınlar, bu bileşikler üzerinden dalga boyu başka olan ışınlar halinde yansırlar ve bu olaya 

floresans olayı denir (Sparks ve ark., 2014). Ultraviyole veya görünür ışınım yoluyla uyarmayla 

uyarılmış elektronlar fazla enerjileri fotonlar şeklinde serbest bırakır, böylece temel duruma geri geçiş 

yaparak floresans olarak uyarma enerjisi yayar. Bu geçişler esnasında sistemin çokluğu korunur. Diğer 

yandan, fosforesans yasaklanmış enerji durumunu geçişlerini içeren gecikmeli ışıldama demektir 

(Kalyani ve ark., 2017). Üçlü-tekli geçiş, tekli-tekli geçişten çok daha az olasıdır ve bu nedenle 

fosforesans daha uzun bir zamanda gerçekleşir (Schlyer ve ark., 1994). Floresans ve fosforesans 

emisyonları Şekil 1’de basit olarak Jablonski diyagramıyla gösterilmektedir. Reinhoudt’un ampirik 

kuralı der ki: Sistemler arası geçiş (ISC) süreci, ∆EST tüm molekül türleri için 0.6 eV’den düşük 

olduğunda etkili olacaktır (Desa ve ark., 2000). 

 
Şekil 1. Floresans ve fosforesansın gösterimi. (E, F ve P sırasıyla Uyarma, Floresans ve Fosforesans 

anlamına gelir) (Gümüş ve Gümüş, 2017). 

Organik yarı-iletken malzemeler üzerine çalışmalar son yıllarda oldukça popülerleşmiştir (Gupta 

ve Singh, 2005; Okur ve ark., 2009; Aydoğan ve ark., 2010; Yakuphanoğlu ve Okur, 2010; Yüksel ve 

ark., 2013). Organik yarı-iletkenlerin getirdikleri düşük altyapı maliyeti, geniş ve esnek yüzeylere 

uygulanabilme, kolay ve hızlı üretim yöntemleri ile uygulamaya özgü sentezlenebilen malzeme 

özellikleri gibi avantajlarla, silisyumun dolduramadığı alanlara girebilecek niteliklere sahip olmaları 

nedeniyle araştırmacıların bu malzemeler üzerine çalışmasını yoğunlaşmıştır (Güllü ve ark., 2010). Bu 

yeni alanın üzerinde en fazla araştırma ve yatırım yapılan aygıtlarının başında Organik Işık Yayan Diyot 

(OLED)’ler gelmektedir. OLED’leri, Organik Schottky Bariyer Diyotları, Organik Alan Etkili 

Transistör (OFET), Fotovoltaik Güneş Pilleri ve Spintronikler takip etmektedir (Yahia ve ark., 2011). 

Bu çalışmada, bir dizi dibenzo[a,c]fenazin (Şekil 2) bileşiği oluşturuldu. Yapısal ve elektronik 

özellikleri teorik olarak DFT düzeyinde incelendi. Dibenzo[a,c]fenazin tabanlı TADF yayıcılar elde 

etmek için iyi çalışılmış bir dizi donör ve akseptör ile birleştirildi. Bu çalışmanın, sentetik prosedürlerin 

uygulanmasından önce organik güneş pilleri, organik ışık yayan diyotlar veya floresan organik 

malzemeler için potansiyel aday moleküllerin belirlenmesine ve sentetik organik kimya çalışmalarına 

ışık tutmasına katkı sağlaması beklenmektedir. 
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Şekil 2. Ana bileşiğin yapısı (dibenzo [a,c] fenazin) 

MATERYAL VE METOT 

Tüm bileşiklerin temel durum (S0) geometrileri, Gaussian 09W (Frish ve ark., 2009) paket 

programı 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) kullanılarak optimize 

edildi. Tüm atomlar için kullanılan temel set, geometri optimizasyonları için 6-311++G(d,p) olarak 

seçildi. Bileşiklerin üçlü (T) ve tekli uyarılmış durumları (S), TD-DFT kullanılarak minimum enerji 

geometrilerini elde etmek için gevşetildi. Tüm yapıların gaz fazı geometri optimizasyonları ilk olarak 

MM2 yöntemi ve ardından tutarlı moleküler orbital (SCFMO) yöntemi kullanılarak yarı deneysel PM3 

kullanılarak gerçekleştirildi. Her bileşik için, ilgili geometri optimizasyonlarında kullanılan aynı temel 

set kullanılarak titreşim analizleri gerçekleştirildi. Bileşiklerin hiçbirinin frekans analizi, her molekülün 

yapısının potansiyel enerji yüzeyinde en azından bir yerel minimuma karşılık geldiğini gösteren hayali 

frekanslar vermedi (Turhan Irak ve Gümüş, 2017).  

Optimize edilmiş temel durum yapıları, TD-DFT kullanılarak maksimum absorpsiyon dalga 

boyları, osilatör güçleri ve ana konfigürasyon ataması dahil olmak üzere elektronik absorpsiyon 

spektrumlarını elde etmek için kullanıldı (Casida ve ark., 1998). Bazı istisnalar olmasına rağmen, 

literatürdeki bilgiler PBE0, wB97XD ve CAM-B3LYP fonksiyonelleri ile uyarma enerjilerinin 

analizinin deneysel verilerle en iyi uyumu öngördüğünü göstermektedir (Yanez ve ark., 2017). Bu 

nedenle TD-DFT hesaplamaları için B3LYP/6-311++G(d,p), CAMB3LYP/ 6-311++G(d,p), 

WB97XD/6-311++G(d p) yöntemleri kullanılarak  hesaplama yapılmış ve bileşikler karşılaştırılmıştır 

(Turhan Irak ve ark., 2019). 

BULGULAR VE TARTIŞMA  

Literatürde daha önceden sentezlenmiş ve çalışmaya konu olan ana bileşiğinin kapsamlı 

araştırmaları bu çalışmanın ortaya çıkmasını sağlamıştır (Zhu ve ark., 2007; Shi ve ark., 2012; Boxi ve 

ark., 2018; Kim ve ark., 2019). Yapısında akseptör parça içeren 1'in donör-akseptör birimlerle 

modifikasyonu ile, potansiyel TADF bileşikleri üretebilir. Ek olarak, kombinasyonlarıyla, en yüksek 

işgal edilmiş moleküler orbitali (HOMO) ve en düşük boş moleküler orbitali (LUMO) ayırmak mümkün 

olur, böylece en düşük uyarılmış tekli (S1) ve üçlü (T1) durumu arasındaki enerji boşluğu (∆EST) 

değerinin azalması sağlanır. Sonuç olarak, OLED' lerin floresan verimliliğini arttırılması mümkün olur 

(Turhan Irak ve ark., 2019). Literatürdeki bilgiler ışığında potansiyel TADF yayıcılarını önermek için 

bir dizi dibenzo[a,c]fenazin türevleri tasarlanmıştır (Şekil 3) (Shi ve ark., 2012;  Yang ve ark., 2014; 

Demirak ve ark., 2017). 
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Şekil 3. Potansiyel TADF bileşiklerinin yapıları 

Yarı-İletken Özellikler 

Optimizasyonu yapılan bileşiklerin sınır MO enerjileri DFT/B3LYP/6-311++(d,p) seviyesinde 

hesaplandı. Hesap sonuçları Çizelge 1’de verildi. Organik yarı-iletkenlerin elektronik yapısı bilindiği 

üzere yapılarında sahip oldukları π-elektronlarının konjugasyonuna dayanır. Yarı-iletken özellik 

gösteren moleküllerin bant aralığı 0.5 eV ile 4.0 eV arasında değişmektedir (Atkins ve ark., 2006). 

Çizelge 1 incelendiğinde ana bileşik (1) de dahil olmak üzere ∆E değerlerinin 4 eV’in altında olduğu 

görünmektedir. Bu bant boşluğu donör ve akseptör birimlerinin eklenmesiyle daralmıştır. Bunun en 

önemli nedeni, tam da beklenildiği gibi yapılan kombinasyonla yapıdaki konjugasyonun uzamasıdır. 

Sonuç olarak tüm bileşiklerin yarı-iletken malzeme olma potansiyeli vardır denilebilir. Bütün yapılar 

arasında en dar bant aralığına sahip üç molekül sırasıyla; 7a, 7b ve 7c’dir. 

Bileşiklerin optimize edilmiş zemin durum geometrileri yapıları ve 3D sınır MO enerji şemaları 

Çizelge 2’de verilmiştir. Sınır MO enerji diyagramları bileşiklerin reaktivitesi hakkında bilgi 

vermektedir. HOMO bileşiğin bazlığı ile ilgili bilgi verirken; LUMO sistemin asitliği ile ilgili bilgi 

sağlar. Bu nedenle, bir molekülün sınır MO’ların araştırılması ve hangi atomların bu orbitallere katkıda 

bulunduğunu bilmek önemlidir. Bunun en önemli nedeni; reaktivite merkezlerinin bu enerji şemaları 

tarafından belirlenmesidir. Bir bileşiğin TADF için iyi bir aday olabilmesi için ilk özellik yarı-iletken 

özellik göstermesi gerektiğidir (Turhan Irak ve ark., 2019). 
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Çizelge 1. Hesaplamaların sonuçları (tüm veriler eV olarak verilmiştir) 

Bileşik 

DFT TD-DFT (ΔEST) 

B3LYP/6-311++(d,p) 6-311++(d,p) 

HOMO LUMO ΔE B3LYP CAM-B3LYP WB97XD 

1 -6.36 -2.59 3.77 0.154 0.579 0.410 

2a -6.29 -3.18 3.11 0.022 0.143 0.101 

2b -6.26 -3.27 2.99 0.032 0.142 0.227 

2c -6.18 -3.21 2.97 0.042 0.120 0.019 

3a -5.57 -3.04 2.53 0.099 0.435 0.473 

3b -5.59 -3.13 2.46 0.001 0.223 0.296 

3c -5.59 -3.07 2.52 0.002 0.201 0.262 

4a -5.75 -3.03 2.72 0.015 0.472 0.538 

4b -5.78 -3.12 2.66 0.018 0.171 0.262 

4c -5.77 -3.06 2.71 0.022 0.151 0.225 

5a -5.71 -3.09 2.62 0.054 0.312 0.387 

5b -5.74 -3.18 2.56 0.095 0.173 0.125 

5c -5.73 -3.12 2.61 0.115 0.334 0.083 

6a -4.99 -3.13 1.86 0.002 0.088 0.298 

6b -5.01 -3.11 1.89 0.003 0.009 0.273 

6c -5.01 -3.07 1.94 0.003 0.012 0.282 

7a -4.17 -3.06 1.11 0.068 0.248 0.230 

7b -4.17 -3.02 1.15 0.085 0.249 0.231 

7c -4,17 -2,97 1.20 0.094 0.249 0.231 

8a -5.31 -3.01 2.30 0.112 0.293 0.337 

8b -5.34 -3.09 2.25 0.269 0.098 0.115 

8c -5.33 -3.03 2.30 0.026 0.083 0.084 

Bir bileşiğin potansiyel aday molekül olabilmesi için gereken ikici özellik ise molekülün sahip 

olduğu HOMO ve LUMO’ların birbirinden ayrılmasıdır. HOMO-LUMO’nun ayrı olması küçük değişim 

enerjileri verir (Nakagawa ve ark., 2012; Mehes ve ark., 2012; Nasu ve ark., 2013; Aydemir ve ark., 

2016; Gümüş ve Gümüş, 2017). Ana yapıda (1) HOMO-LUMO yapıya dağılmıştır. Konjuge kaynaşmış 

halkaların olması bunun ana nedenidir. Ana bileşiğin bir tarafına akseptör bir tarafına donör ikameler 

yapıldı. Çizelge 2’deki diğer moleküllerin HOMO-LUMO şemalarına bakıldığında, molekülde 

akseptör-donör kısımlarına ayrıldığı görünmektedir. Donör-akseptör birimler arasındaki bükülmeye 

neden olan sterik engel HOMO ve LUMO’yu ayırma amacına başarılı bir şekilde ulaşmıştır. Her yapı 

incelendiğinde HOMO’lar donör kısımlara, LUMO’lar akseptörler üzerine dağılmıştır. Bu, donör 

birimleri, π-köprü ve akseptör arasındaki büyük dihedral açılar nedeniyle HOMO ve LUMO'nun net bir 

uzamsal ayrılmasını sağlamıştır. Böylelikle, HOMO ve LUMO, sırasıyla sistemin donör ve akseptör 

kısımlarına açıkça dağıtılmıştır. 
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Çizelge 2. Temel Durum Geometrisi (GSG), HOMO ve LUMO diyagramları 

 GSG HOMO LUMO 

1 

   

2a 

 
  

2b 

   

2c 

 
  

3a 

 
  

3b 
 

  

3c 

   

4a 

 
  

4b 

   

4c 

   

5a 
 

  

5b 

   

5c 
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Çizelge 2’nin devamı 

6a 
 

  

6b 

   

6c 

   

7a 
 

  

7b 

 
  

7c 

   

8a 

   

8b 
   

8c 

   

Şekil 3’de verilen ana bileşiğin (1) fenantren kısmının sol tarafına donör gruplar (R), sağ akseptör 

grup (R’) ilave edilmesiyle değerlendirildiğinde; donör gruplar sabit tutularak ikame edilen akseptör 

kısmın farklılaştırılmasıyla Çizelge 2 incelendiğinde benzen ikamesiyle oluşturulan 2a, 2b ve 2c 

yapılarında, benzenin düşük donör kabiliyeti nedeniyle HOMO-LUMO’nun iyi ayrılması 

gerçekleşmemiştir. Ayrıca, HOMO-LUMO enerji seviyeleri yapıların daha iyi yarı-iletkenlik 

kabiliyetine sahip olabilmesi için yeterince değişmemiştir.  

Antrasen (3) (Aydemir ve ark., 2016), piren (4) (Shan ve ark., 2017), karbazol (5) (Çiçek ve ark., 

2018), feoksazin (6) (Li ve ark., 2017), kinolizin (7) (Zhang ve ark., 2017) ve trifenilamin (8) (Gümüş 

ve Gümüş, 2017b) tabanlı OLED ve TADF sistemleri literatürde oldukça iyi bir şekilde araştırılmıştır. 

Bu nedenle, bu donörlerin her birinin ana bileşik ile kombinasyonu, OLED ve TADF bileşikleri için iyi 

çalışan potansiyel adaylarla sonuçlanabilir. Donör-akseptör dihedral açılarındaki düzlemsellikten 

sapmalar bileşikler (3a-8c) için HOMO-LUMO’nun sistemde iyi bir şekilde ayrılmasına izin vermiştir. 

Çizelge 2’ye bakıldığında 3a-8c bileşikleri için, HOMO'ların donör parçaya; LUMO'ların ise akseptör 

parçalara yerleştiği görülmektedir, böylece OLED cihazlarında potansiyel kullanıma sahip iyi yarı-

iletken malzemeler oldukları söylenebilir. 3a-8c yapılarına enerji açısından bakıldığında (Çizelge 1), 

HOMO-LUMO ∆E 2.71 eV ile 1.11 eV arasında değişmektedir, Bu sonuçlar tasarlanan bileşiklerin iyi 
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çalışabilecek kombinasyonlar olduğu göstermektedir. Bileşik 1'in bir yarı-iletken malzeme olarak 

potansiyel kullanımı, güçlü donör grupları ve yine güçlü akseptör gruplar ile modifikasyon yoluyla 

başarılı bir şekilde arttırılmıştır. Üzerinde çalışılan bileşikler arasında, 7a, 1.11 eV ile en dar sınırlar 

arası bant aralığına sahiptir, bu da onu OLED olarak çok önemli ve iyi çalışabilecek bir aday 

yapmaktadır. 

TADF Özellikleri 

TADF, OLED'lerde kullanılan moleküllerde emisyon mekanizması olarak önemli bir dikkat 

çekmiştir (Endo ve ark., 2009). Üçlü durum, T1'den ters sistem arası geçiş (RISC) yoluyla floresansın 

yanı sıra tekli uyarılmış durumdan (S1) gelen floresansı kullanarak tam olarak teorik bir kuantum 

verimliliği sağlar. Şekil 4’de görüldüğü, gibi bir moleküldeki RISC sürecini mümkün kılmak için, S1 ve 

T1 , ΔEST arasındaki enerji farkı, RISC enerji bariyerinin termal uyarma yoluyla aşılabilecek kadar küçük 

olması gerekir. 

 
Şekil 4. ISC ve RISC için örnek 

TADF molekülleri tasarlarken en önemli hususlardan birincisi, S1 ve T1 uyarılmış durumları 

arasında küçük bir enerji boşluğu oluşturmaktır. Bu durum yalnızca en düşük enerji geçişinin düşük 

ΔEST sahip olması durumunda karşılanabilmektedir (Turro, 1991). Bu nedenle, yeni TADF yayıcılar 

hakkındaki araştırmalardaki mevcut eğilimler esas olarak molekül içi donör akseptör (DA) tipi 

moleküller üzerine odaklanmıştır (Li ve ark., 2014). Tam renkli TADF molekülleri elde etmek için 

uygun donör-akseptör parçalar dikkatle seçilmeli, HOMO ve LUMO'ları farklı bölgelere dağılmalıdır. 

Sınır MO’ların net bir şekilde ayrılması, daha dar ∆EST değerleri ile sonuçlanır. Ana yapı (1) ve 2a-8c 

moleküllerinin geometrik ve elektronik yapıları hakkında ayrıntılara ulaşmak için TD-DFT 

hesaplamaları B3LYP/6-311+G(d,p), CAM-B3LYP/6-311+G(d,p), WB97XD/6-311+G(d,p) 

seviyesinde yapılmıştır. HOMO, LUMO enerjileri ve 1-8c bileşikleri için tekli ve üçlü uyarılmış 

durumlar arasındaki ∆EST değerleri Çizelge 1'de verilmiştir. 

Çizelgeye bakıldığında, sınır MO’ların ayrılması daha dar ∆EST değerleri ile sonuçlanır. Bileşik 1 

için ∆EST değerleri sırasıyla CAM-B3LYP/6-311++G(d,p) ve WB97XD/6-311++G(d, p) ile 0.579 eV 

ve 0.410 eV olarak hesaplandı. 2 için ∆EST değerleri ana molekülden daha küçük, ancak HOMO-LUMO 

ayrışması bakımından iyileştirilmesi gerekiyor. ∆EST değerlerinin ≤0,50 eV TADF potansiyeli için 

verimli olduğu kabul edildiğinden (Turhan Irak ve ark., 2019) ve iyi ayrılmış HOMO-LUMO dağılımına 

ve çok yakın T1 ve S1 seviyeleriyle birlikte bükülmüş geometriye (tüm hesaplama seviyelerine göre) 

sahip olmasından dolayı 4a bileşiği hariç 3a-8c bileşiklerinin, TADF yayıcıları için potansiyel aday 

olabileceği söylenebilir. Bu nedenle, TDDFT hesaplamalarıyla tahmin edilen ΔEST değerleri, hemen 

hemen tüm bileşikler için T1 → S1 ters sistemler arası geçiş (RISC) yoluyla S1 durumunun termal 

yeniden popülasyonu için yeterince küçüktür. Hesaplanan tüm moleküller arasından bileşik 8c, dar S1-

T1 enerji aralığına ve iyi ayrılmış HOMO ve LUMO diyagramlarına sahip olduğu için TADF yayıcılar 

olarak en yüksek potansiyelli aday olarak önerebilir. Çizelge 1'de verilen hesaplanan en düşük enerjili 
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uyarılmış durumlar, enerjide çok az değişiklik olan bir molekül içi yük transferine (ICT) karşılık gelen 

HOMO-LUMO geçişi ile açıklanabilir. 

SONUÇ  

Çevreye duyarlı yeşil malzemelerin enerji üretimi için ekonomik olarak ucuz olması, yeni fikirler 

ve uygulamalar için yeni araştırmalar yapmaya yol açmıştır. Özellikle organik yarı- iletken malzemeler 

daha ucuz alternatifler arasındadır. Son derece yüksek optik soğurma katsayılarına sahip olan organik 

fotovoltaikler çok ince güneş pillerinin üretimi için uygundur. 

Dibenzo[a,c]fenazin tabanlı potansiyel OLED ve TADF yayıcılarının tasarımında sıklıkla tercih 

edilen donörlerle ve akseptörlerle birleştirilmiştir. Yapısal ve elektronik özellikleri, Yoğunluk 

Fonksiyonel Teorisinin farklı teori seviyelerinde uygulanmasıyla hesaplanmıştır. Çalışma sonuçlarına 

göre; tasarlanan bileşiklerden hemen hemen hepsi, iyi ayrılmış HOMO-LUMO orbitalleri ve ∆EST 

nedeniyle TADF yayıcılar için iyi adaylar olarak gösterilebilir. Dahası, bileşiklerin dar sınırlar arası 

moleküler yörünge enerji boşluğuna sahip olduğu görülmüştür. Sisteme donör ve akseptör eklenmesi 

yoluyla türetmenin HOMO-LUMO bant aralığını büyük ölçüde azalttığının çok önemli bir göstergesidir. 

Böylece, kendisi de yarı iletken davranışa sahip ana molekülden türetilen bileşikler, OLED'ler için güçlü 

bir aday olabilecek faydalı bir yarı iletkene dönüştü. Ek olarak, 4a dışındaki bileşiklerin OLED 

malzemesinin kuantum verimliliğini artırmak için TADF yayıcılar olarak hareket etme potansiyeline 

sahip olduğu da söylenebilir, çünkü uyarılmış durum tekli-üçlü enerji seviyesi farklılıkları, uygulanan 

tüm yöntemler için 0,50 eV'den daha küçüktür. 

Çıkar Çatışması 

Makaleye ait çalışmanın planlanması, yürütülmesi ve makalenin yazılması aşamalarında herhangi 

bir çıkar çatışması olmadığını beyan ederim. 
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