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! Eficiencia: 17,0%
L0
NC CF,

J Maier. Chem. C., 2018, 6, 1453

OLED naranja
Eficiencia: 17,5 %
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OBJETIVOS

Predecir las distintas propiedades fotofisicas mediante modelado molecular,
para la posterior sintesis de los mejores candidatos

e Distribucion HOMO-LUMO * Diferencia de energia entre S,y T,

e Estimacion de longitud de onda de emision 2 AZUL

[HAP-BiCBz] R2
Y= R1
A, A

Z
2
Y: CH, N, C-CF;, C-C(CH3)5, C-NPh, f

R: H, Ph R? = H, CH;, OCHj, iBu, OCF,,

Metodo DFT:

W B3LYP/6-31G
B TD-DFT para S,

% Fase gaseosa

:

Energia

A: Long. de onda

B: Long. de onda
de emision (Ag,,)
C: Estructura T,
optimizada

D: Geometria
utilizada para el
calculo de AE;

de absorcion (A,

.: T Programa: Gaussian 016
’ .

RESULTADOS HAP-BICBZ
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JN|\ )N\ N de energia entre los
R17ONT ONT R puntos Ay C
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R? = H, CHj, OCHj, iBu, OCF5, C(CH5),
Z=CH,N
R°=H/Z=CH RZ=CH;/Z =CH R°=H/Z=N

AE (S-T) = 20,7 meV AE (S-T) = 28,4 meV

AE (S-T) = 97,9 meV

/ CONCLUSION y PROYECCIONES

BiCBZ

* Optimizar el estado excitado (S;) para
encontrar el mejor candidato a
sintetizar

e Estimar longitud de onda de emision

HAP — BiCBZ

*

~
L ]
i

Continuar con las determinaciones de

las energias

Elegir el mejor candidato para
sintetizar

Estimar longitud de onda de emision

b/

RESULTADOS BiCBZ 2:8
[Grupo 2]

R1

~

/A E (S-T) = aproximacion,
diferencia de energia entre los
puntosDy C
A E (S-T) < 500 meV - parametro

\para la eleccion de moléculas Y

Molécula A(:E“(es\;;l' )

1 H CF, - 1060

2 C(CH5), CF; - 536
Grupo 1 .

3 NPh, CF; - 530

4 CF; CF; - 588

5 n H N 504 <&

6 n Ph N 352 =

7 CF; °h N 443 =

8 C(CHj), °h N 397 <=
Grupo 2 9 NPh, Ph N 359 <

10 NPh, H N 449 €=

11 NPh, r CF 698

12 H m Ck -

13 C(CH5), 5 Ck -

14 n - Ck 746
Grupo 3 15 n - N 6/2

16 Ph - N 436 €




