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Opis:

Trzecia generacja emiteréw dla organicznych diod elektroluminescencyjncych (OLED-6w)
oparta jest na wykorzystaniu zjawiska aktywowanej termicznie opdznionej fluorescencji (thermally
activated delayed fluorescence — TADF). Wydajna emisja Swiatta poprzez TADF wymaga jednoczesnego
spetnienia kilku warunkéw: emiter musi cechowac sie niskim odstepem energetycznym pomiedzy
najnizszym singletowym stanem wzbudzonym, a najnizszym stanem trypletowym; musi wykazywadé
duzy moment przejsScia pomiedzy najnizszym singletowym stanem wzbudzonym, a stanem
podstawowym; wreszcie procesy deaktywacji bezpromienistej muszg by¢é mniej wydajne, niz emisja
Swiatta. Ponadto pozadane jest, aby pasmo emisji miescito sie w waskim zakresie dtugosci fal.

Z uwagi na ztozonos¢ zjawiska TADF, rozwéj nowych emiterow wymagat dotagd zmudnej
syntezy i badania wielu zwigzkdw-kandydatow. Nadzieje na zmiane tego stanu rzeczy, i znaczne
przyspieszenie badan, daje postep w przyblizonych metodach kwantowomechanicznych
zorientowanych na obliczenia wtasnosci fotofizycznych duzych czasteczek.[1,2] W coraz wiekszym
stopniu mozliwe jest przewidywanie wtasnosci potencjalnych emiteréw, zanim jeszcze zostang
zsyntetyzowane i zbadane doswiadczalnie.
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Cel projektu:

Zatozeniem projektu jest zaprojektowanie nowych emiteréw dla OLED-éw w oparciu
o modelowanie komputerowe. Badania skupig sie w szczegdlnosci na N/N-domieszkowanych
wielopierscieniowych weglowodorach aromatycznych i beda odbywaty sie w Scistej wspétpracy
z zespotami eksperymentalnymi (dra Marcina Lindnera z Instytutu Chemii Organicznej PAN oraz prof.
Przemystawa Daty z Politechniki tédzkiej). W zaleznosci od tempa i wynikéow badan, zaprojektowane
przez doktoranta/ke emitery mogg zostac zsyntetyzowane i zbadane spektroskopowo.

Na pierwszym etapie badan opracowane zostang algorytmy optymalizacji struktury chemicznej
emitera w celu osiggniecia zadanych wtfasnosci. W szczegdlnosci przewidywane jest wykorzystanie
algorytmow genetycznych i/lub symulowanego wyzarzania. Inng mozliwos$¢ stanowi wygenerowanie
bazy zwigzkdw-kandydatdw, a nastepnie odsianie tych najbardziej obiecujgcych. Nastepnie,
przeprowadzone zostang systematyczne poszukiwania emiteréw o pozgdanych wiasciwosciach
fotofizycznych

Wymagania:
- tytut magistra fizyki, chemii, lub kierunku pokrewnego;
- doswiadczenie w programowaniu komputerowym;
- biegta znajomos¢ systemu operacyjnego Linux;
- podstawowa w zakresie fotochemii i fotofizyki zwigzkdw organicznych
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