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  يو الکترون ي ساختار هندس  ي مطالعه نظر

 ها ب ي ن ترک ي ا   ي کارآمد   ي و بررس نو(بنزن  ي آم ل ي فن ي س)د ي ب ـ    1,4  ي ها مشتق 

 (OLED)  يل آل ينورگس ي ودهايبه عنوان ماده انتقال حفره در د
 

 ي م عباس ي مر   ، ي م ي ، غلامحسن عظ +*ان ي د ي رضا ام 

 ران ياصفهان، اصفهان، ا، دانشگاه يميدانشکده ش 

 
رود. يروز به شمار م  ي مهم پژوهش  ي نه هاياز زم  يل آلينورگس   ي چشمه ها  يش بهره تابشيافزا  مبني برتلاش    : ده ي چك 

  ياد شده   يمهم فناور   ياز چالش ها  يو بهره تابش  ي، در کنار ماندگاريه نشانيژه لايار ويط بسيظرافت، دقت و شرا
گر  يو د  (DFT)  يچگال  يه تابعيهمچون نظر  يک کوانتوم ين مکان ينو  ي هاتوسعه روش  ييشود. از سو  يمحسوب م

 فراهم کرده است.    ي کاربرد صنعت   ي از مواد دارا   ي ار ي بس   ي را برا   ي و غربالگر   ي ساز ه ي شب امکان  ،  ي ن امروز ي نو   ي روش ها 
 به عنوان   نو(بنزن ي آم ل ي فن ي س)د ي ب ـ    1,4ها از مشتق   ي دسته ا   ي ، کارآمد DFT  ي چگال   ي ن پژوهش با استفاده ازروش تابع ي در ا 

-هبن، محاسي همچن    ه شد.يارا  OLEDموسوم به    يل آلينورگس  ي کاربرد در سامانه ها  يبرا  يکيزيفـ    يميش  يک الگوي
بازآرا  ياه به  انرژ  ـ  الکترون  ييمربوط  الکترون ي  يحفره،  و  سا  يخواهونش  کنار  ويدر   يي ولتافوتو  يها  يژگير 
 ه انتقال حفره  ي عنوان لابه  ها بين ترک يا  يها  يژگياستخلاف در و  يد يکل  ، اثرها  ن سامانهيا  ي د کارآمدييأبر ت  افزون 

 .دينما  يم ينيش بيرا پ يل آلينورگس  ي ودهايدر د
 

 .ه انتقال حفره يل؛ لايه نورگسي؛ لا يچگال يه تابعي؛ نظريل آلينورگس يودهايد  : ي د ي كل   ي ها واژه 
 

KEYWORDS: OLED; DFT; Emitting layer; Hole transfer Layer. 

 

 مقدمه 
دن ت  يايدر  موضوع  ذخيولامروز  و  مصرف  انرژرهيد،   يي 

  ، ي ، صنعت ي علم   گوناگون   ي ها در عرصه   ي پژوهش   هاي ن موضوع ي تر از مهم 
   . ]1،  3]  رود ي شمار م به   ي ط ي ست مح ي ز   هاي مبحث   ي و حت   ي اقتصاد 
  است و کاهش مصرف آن   ي ک ي الکتر   ي ، انرژ ي ن منابع انرژ ي تر از مهم 

سرماين دل  يگذارهيازمند  به  زندگ  بهبودل  ياست.   رفاه ،  يسطح 
 يه مصرف انرژيرو  يش بيشاهد افزا،  يو تجار   يز توسعه صنعتيو ن

د يدر جهت تول  ياديز  يهار، تلاشيم. در قرن اخيهست  يکيالکتر
   ي ها ود ي ز د ي و ن   ي کاتد   ي فلورسان   ي گاز   ي لامپ ها   مانند   ي نور   ي ها چشمه 

 

نشان داده است   پژوهشن وجود،  يانجام شده است. با ا  نور گسيلنده  
و   يالتهاب  ،يفلورسانس  يها لامپ  مانند  متداول  ينور  يهاکه چشمه

بهبود    براي  يت بالاتر يظرف  يدارا  (LED)ل  ينورگس  يهاوديد  يحت
د  ي با   ي اساس   ت که راهکار ي ن واقع ي ا .  ]1،  3ـ    5[  ستند ي ت ن ي ا قابل ي ت  ي ف ي ک 

 پژوهشي   مرکزهاي ، توسط  شود جستجو    ي ک ي الکتر   ي د انرژ ي در جهت تول 
 رفته شده است. يپذ يشرفته به روشنيپ يا و کشورهايبزرگ دن

  هاي ( يکي از اين روش OLED)   گسيل آلي ساخت ديودهاي نور 
به شمار مي وارزشمند  عنوان يك صنعت،  رود  به    در حال حاضر 
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ز آنجاکه  ا  ]2،    6[  گذاري بزرگي را به خود جلب کرده استسرمايه
 هاي مربوط به انرژي را پيدايش ديودهاي نورگسيل آلي کاهش هزينه 

هاي داشته و نيز باعث رشد چشمگيري در کاهش هزينه  به همراه
قطع اين  وجود  شد،  خواهد  آينده  در  عنوان    هاهاقتصادي  به   را 
مي الکترونيك  صنعت  در  بزرگ  انقلاب  کرد.  يك  قلمداد   توان 

با بهرهنورگسيل آلي به عنوان منابع تابش  هايهقطع ي بالا و گر 
 شوند.يند نشر محسوب مياهاي مهم در فرمصرف اندک از گزينه

ي  مطالعه اند وتشکيل شده  گوناگونيهاي  نوري از لايه  اتاين قطع
تواند  مي   OLEDهاي  ويژگيهاي مربوطه در بهبود  هرکدام از لايه 
ي  لايه ها  هاي اصلي اين سامانه . يکي از لايه ]7،  8[  بسيار مؤثر باشد 

است انتقال   ميزبان    .حفره  آلي  مواد  از  بستري  روي  بر  لايه  اين  در 
معدني    ي هاي ترکيب  هاي  کمپلکس  يا  ديگر  آلي  مواد  جنس   از 

   شوند شوند که مهمان ناميده مي اضافه )داپ( مي   % 10تر از  کم   ي بازه در  
عمدهو   طور  که    به  آنجا  از  دارند.  نقش  حفره  انتقال  فرايند   در 

سامانه طراحي  الگوهاي  و  نشاني  نيازمند  لايه  آلي  نورگسيل  هاي 
از جنبه هاي اقتصادي   قين يبه  وري مدرني است و    فناوري و دستگاه

 هاي همطالع  درنتيجهنيز اين امر مشمول هزينه بالايي خواهد بود  
زمينه در  کارآمد    نظري  مواد  نشاني    پيشغربالگري  لايه   از 

بسمي ميتواند  مطالعؤار  اين  باشد.  ويژه  هاهثر  توسعه    به    DFTبا 
خود در زمينه هاي صنعتي در سال هاي اخير نقش پررنگ تري از  

مطالع اند.  داده  ميکتابخانه  ات نشان  نشان   دهد اي 
ترکيب  افزون ترکيب  هايبر  ميساده  هايفلزي  نيز   توانند  تري 

باشند.  داشته  خوبي  کارآيي  و  شوند  استفاده  لايه  اين   براي 
ساده   نظري  مدل  يك  پژوهش  اين  کارآمدي    برايدر   مطالعه 

حفره   انتقال  هاي  پايه  لايه  در  يارا  DFTبر  آن  کاربرد  و     زمينه ه 
. بنابراين در تنظيم اين مقاله  شودآلي معرفي مي   هاييکي از ترکيب 

 ترتيب زير رعايت شده است: 
ويژگي  نخست برخي  و  آلي  نورگسيل  فيزيکي ديودهاي  هاي 

 ، انجام شده   ات ، سپس مروري بر مطالع شود مي   ها معرفي مربوط به آن 
مي ارايه  مطالعه،  اين  نظري  براساس  مباني  ادامه  در   شود. 

نتيجهويژگي پارامتر هامت،   هاي  هاي فيزيکي مورد نظر و معرفي 
هاي به دست آمده از  به دست آمده از اين پژوهش ارايه و با نتيجه

 هاي پيشين مقايسه خواهد شد. ترکيب
 
 
 
 

 ساختار ديودهاي نورگسيل آلي 

هاي نازک  ساختار ديودهاي نور گسيل آلي شامل لايه اساس  
گرفته  قرار  الکترود  دو  بين  که  است  آلي  مواد  آلي  از  ماده  اند. 

پليمرها   از  که  دارد  الکترولومينسانسي  خاصيت  شده   استفاده 
ديود يا سامانه  اين  توليد  براي  استفاده مي هاي کوچك مولکول    کنند. ها 

 است که در آن ماده    هاي نشر نور يکي از شيوه الکترولومينسانس  
شود  با گذر جريان برق و يا در اثر ميدان الکتريکي برانگيخته مي 

مي  منتشر  نور  پايين  ترازهاي  به  گذار  هنگام  مواد    .کند و   اين 
عموم  طور  داراي    به  و  هستند.   π  سامانه عايق  سال   مزدوج   در 

سلول   هايي پژوهش در    ( 1) تانگ   ، ميلادي   1979 روي  هاي  بر 
الکترولومينسانس  پديده  کشف  به  موفق   شد.    ( 2) خورشيدي 

و بررسي    گوناگون گسترده بر روي مواد آلي    هاي ه او پس از مطالع 
گسيل آلي را بر پايه اي  سازوکار نشر نور توانست اولين ديود نور 

ترکيب  ارا   هاي از  آلي  داراي  [9] دهد    يه نازک  ديود  اين   . 
  % 1اي حدود  با بازده  3Alq (3 )ساختار دو لايه اي از ماده گسيلنده  

ي الکترولومينسانس  پديده ميلادي    1990بود. پس از آن در سال  
پليمر  ديود  در  بلافاصله  و  شد  کشف  پايه ها  بر  پليمرها  آلي  ي 

نور  ديود  اولين  شد.  ساخته  و  سال  طراحي  در  آلي   گسيل 
داراي    با استفاده از ماده آلي آنتراسن ساخته شد و ميلادي    1960

 که  ـ  هاي آلي  تر نيم هادي بازده کمي بود، اما با شناخت دقيق 
در واقع بخش اصلي عملکرد و سازوکار نوردهي در ديودهاي نور  

آلي   ساده    ـ  هستند گسيل  ساخت  روش  و  بالاتر  بازده   تر  با 
سپس   شدند.  توليد  عرصه  وکارايي    براي وارد  بازده   افزايش 

هاي  OLEDکه به    تر استفاده شد هاي بيش ها از لايه سامانه اين  
  ، (4)(ETL)  ي انتقال الکترونها شامل لايهمتناوب معروفند. اين لايه

،  (6)(EML) ي نور کننده ي منتشر لايه ،  ( 5)  (HBL) کننده حفره ي قفل لايه 
انتقاللايه حفرهلايه  و  ( 7) (HTL)  حفره ي  تزريق    ( 8)(HIL) ي 

آمده به طور خطي با تعداد  دستهستند. بازده لومينسانس و ولتاژ به 
 .]10ـ  12[ واحدهاي متصل مرتبط هستند

ي انتقال حفره مورد استفاده در اين پژوهش در لايه  هايترکيب
  هاي مهمان کاربرد دارند. ترکيب   هاي و يا به عبارتي به عنوان ترکيب 

 هستند، ميزبان معروف هايالکترون که به ترکيب ي انتقاللايه
 
 
 
 

(1)  Tang         (5)  Hole blocking layer 

(2)  Electroluminescence       (6)  Emitting layer 

(3)  Tris-(8-hydroxyquinoline)aluminum      (7)  Hole transfer layer 

(4)  Electron transfer layer       (8)  Hole injection layer 
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 3Alq(4)و    OXD(1)  ،mCP(2)  ،BCP (3)-7  موادي مانند  به طور عموم
آلي و همچنين در ساخت ديودهاي نورگسيل  هاهستند. اين ترکيب

 .شده رايج و پرکاربرد هستندهاي انجامپژوهش

  ها دو الکترود مورد استفاده که اشاره شد در اين سامانه   گونه همان 
خود دارد  گيرد؛ آند خاصيت گذردهي نور در ناحيه مريي از  قرار مي

داشته باشد تا باعث تزريق حفره    eV 10)  بايد تابع کار بالا )حدود و
ماده آلي شود.    HOMO)((5)شده  به بالاترين اوربيتال مولکولي اشغال

آند   رو  اين  عموماز  طور  قلع  به  جنس  اکسيداز   است.    (6)اينديم 
شود که نيز استفاده مي  PEDOT:PSS(7)مواد ديگري مانند پليمر   از

 ماده آلي  HOMO  اکسيد  اينديمآن بين تابع کار قلع  HOMOسطح  

ماده آلي براي  است که اين امر باعث کاهش فاصله انرژي بين آند و
مي حفره  پايداري   . ]13،  14[  شودتزريق  ترکيب  اين  همچنين 

مي خوبي  به  و  دارد  خوبي  نازک اکسايشي  فيلم  يك  آن  از   توان 
نورگسيل   ديود  ساخت  دستهبراي  کرد.  استفاده  از آلي  ديگر  اي 

 هايهگيرند که بر پايه صفحآندهاي شفاف نيز مورد استفاده قرار مي
 . [15] گرافن هستند

 

R= H, OH, OCH3, CH3, C2H5, F, I, Cl, Br, COOH, CN, NO2 

 وکار الکترولومينسانس در ديودهاي نور گسيل آلي،  ب( ساز 
 شوند نشر تزريق مي توسط الکترودها به لايه   الکترون و حفره  ( 1
 شود،   الکترون )اکسايتون( تشکيل مي    ـ  جفت حفره  ( 2
الکترون منجر به توليد فوتون و نشر نور  ـ  بازآرايي جفت حفره   ( 3

 .شودمي
دارد  ويژگيکاتد   تا   و انعکاسي  باشد  پايين  آن  کار  تابع   بايد 

  LUMO)( (8 )نشده  ترين اوربيتال مولکولي اشغال تزريق الکترون به پايين 
  مانند ي  هايتر صورت گيرد. به همين دليل از فلزهاي ديگر راحتلايه

  به رطوبت   ها اين فلز   ولي شود،  آلومينيوم، کلسيم و منيزيم استفاده مي 
بيش پايداري  براي  رو  اين  از  هستند.  آلياژ  حساس  از  کاتد   تر 

قليايي استفاده   هايفلز  هانقره يا ترکيب آلومينيوم با ترکيبـ    منيزيم
CSF, MgO ، 3O2Al  از ترکيب آلومينيوم با   نمونهبه عنوان   شود.مي

,NaCl  و کاتد  عنوان  منظور به  الکترون استفاده  افزايش   به   تزريق 
سامانه     ]16،  17[  د شو مي  اين  در  آلي  لايه  نازک   ها ضخامت   بسيار 

 نانومتر است. بازآرايي حفره و الکترون که   150تا   100و در حدود  
 .شودگيرد منجر به توليد نور ميدر الکترودها صورت مي

 
 
 
 

 
 

 )الف( 

 
 
 
 
 
 
 
 

 

 )ب( 
 

ترکيب   - الف    ـ1  شکل  ساختاري  پژوهش.    هاي اسکلت  اين  در  شده  مطالعه 
 . شامل گروه هاي زير است   Rاستخلاف  

 
  بر کاتد و آند  افزونترين ديود نور گسيل آلي چندلايه،  در ساده

   نور ي نشر  ي انتقال حفره، لايه سه لايه اصلي و مهم وجود دارد: لايه 
ي انتقال الکترون  ي انتقال حفره و لايه ي انتقال الکترون. لايه و لايه 
حفره    گونههمان انتقال  وظيفه  است،  مشخص  نامشان  از   که 

و انتقال الکترون را برعهده دارند که به ترتيب در نزديکي آند و کاتد 
مي نکت گيرند.قرار  از  سامانه    هايهيکي  بودن  کارآمد  براي  مهم 

تزريق حفره و   براي  موانعي است که  الکترولومينسانس مورد نظر 
 HOMO تناسب انرژي بين سطح  نبوداگر    .دارد    الکترون وجود

هاي لايه  LUMO( و همچنين  aΦهاي داخلي و تابع کار آند )لايه
( کاتد  کار  وتابع  وکارآيي  cΦداخلي  بازدهي  باشد  داشته  وجود   )

براي جلوگيري از اين امر بايد    .يابدبسيار کاهش مي   OLEDامانهس
 اي انتخاب شوند که انتقال الکترون به گونه مواد لايه انتقال حفره و

 
 
 
 

(1)  Highest occupied molecular orbital                   (5)  1,3-bis[2-(4-tert-butylphenyl)-1,3,4-oxadiazo-5-yl] benzene 

(2)  Indium tin oxide       (6)  1,3-Bis(N-carbazolyl) benzene 

(3)  Poly(3,4-ethylenedioxythiophene)      (7)  2,9-Dimethyl-4,7-diphenyl-1,10-phenanthroline 

(4)  Lowest unoccupied molecular orbital     (8)  Tris-(8-hydroxyquinoline) aluminum 
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 .[ 19] انرژي يک ديود چند لايه نور گسيل آلي  هاينمودار سطح  ـ2  شکل

 
ب يترتنياك به الکترودها باشد. بهي ها متناسب و نزدآن  يسطح انرژ

 . [18] خواهد داشت يريش چشمگيبازده سامانه افزا
از دو جنبه    يل آلينور گس  يهاوديد دي تول  يآوردر حال حاضر فن

ن  ينور  يهاچشمه نمايو  بسيز  توجه  مورد  صنا  ياريشگرها   ع  ياز 
  هاي پژوهش ن بار  ي اول   ي برا   ( 1) که شرکت کداک   ي قرار گرفته اند. از زمان 

اختصاص داد تاکنون   يل آليگسنور  يهاوديل ديوسا  يبرا  ياژهيو
 ن صنعت صورت گرفته است. يدر جهت توسعه ا   ياريپژوهش بس

  ي ها قابل رقابت با لامپ   ي د با بازده ي ود نور سف ي د ميلادي    2009در سال  
ا  يالتهاب توليتوسط  شرکت  شرکت شد  ي ن  از     ي گريد  يهاد. 

بود که در سال   LGکردند شرکت    يگذارهيسرمانه  ين زميکه در ا
روشناي تولميلادي    2012 لامپ  انبوه  پا  ييد    يهاوديد  يهيبر 

 .اعلام کرد يرا به شکل تجار يل آليگسنور
 

 انجام شده هاي همرور مطالع 

 ي ها سلول   ي بر رو   هايي پژوهش   ي ط   ( 2) تانگ   ميلادي   1979در سال  
به مشاهده  يد يخورش آل  يآب  يتابش  يموفق  مواد  از    شد  يرنگ 

  ي ل آل ي ود نورگس ي ن د ي اول   ي موفق به بناگذار ميلادي  1987در سال   و 
  ي ساختار   ي که دارا   [20]  د ش   ي نازک آل   ي ها ه ي از لا   ي ساختار   ي ه ي بر پا 
و   3Alq  ي لنده ي گس   ي لنده از ماده ي گس   ي ه ي ك لا ي ه متشکل از  ي دولا 

%  يبازده سال    1حدود  در  سپس   يدهيپدميلادي    1990بود. 
ود يپس از آن د  بي درنگ مرها کشف شد ويدر پل  ينسانيالکترولوم

ني پل  يهيبرپا  يآل شديمرها  ساخته  دق[21] ز  شناخت  با   تر  قي . 
 ها  OLEDدر    يسازوکار نورده  ياصل   يکه هسته  يآل  يرساناها مين

 
 
 

توانستند   دانشمندان  تولپربازده  يهاOLEDهستند،  کنند.  يتر  د 
ك گاف  يها به  ن سامانهيکه اشاره شد نشر رنگ آبي در ا  گونههمان

بزرگ ن دارد که  يانرژي  ب  نيازمند از  انرژي  براي نشر  شيصرف   تر 
 ني دارند.  ييطول عمر کم و بازده پا  به طو ذاتين رنگ است و  يا

ني  يگزيك مساله مهم براي جايبهبود بازده و طول عمر رنگ آبي  
د نوريقطعي  کميگسودهاي  است.  فلزل   مانندواسطه    هايپلکس 

رودياوسم رنيوم،  پلاتيوم،  ايوم،  و  بيديرين  کاربردهاي  هوم  خاطر 
فوتوشيزيفوتوف توانايايميکي،  و  براي  يکاربرد  هايييي  شان 

 هان فلزين اياند. از بار مورد توجه بودهيبس ل آلييگسودهاي نوريد

 d  تاليبزرگ اوربي بالا و شکافتگي  يداري گرمايخاطر پاهوم بيديريا

مقا د يدر  با  فلزيسه  مطالعيسنگ  هايگر  براي   ش يافزا  هايهن 
. از جمله  [22] ل آلي مورد مطالعه قرارگرفته است  ي نورگس ودهاي  يبازده د

مطالع ي ا  ل  ها ه ن  از  افزاياستفاده  منظور  به  کربازول   ش  يگاند 
به  ي جاهدهندگي و جابالکترون اتصال  براي   وم است. ي د ي ر ي ا ي قرمز 

و متوکسي منجر   ل ي ي مثل تري فلوئورومت ي ها ن افزودن بخش  ي همچن 
.  [23]اند  شده  پژوهشن  ينشر نور از سبز به قرمز در ا  ييجاهبه جاب

  ن ي د ي ر ي پ شامل باي   ي ها گاندهاي سه دندان ي از ل  ميلادي 2012در سال 
توجه به طول   م استفاده شد و بايديريو فنول براي اتصال به فلز ا

ايپ افزاـ    م يديريوند  آبي  يکربن  نور  بازده  آمدش  دست   .  [24]  به 
گزارشي از ساخت   همکارانو    (3) کورکولوس   ميلادي  2013در سال  

پلاتکمپلکس و  يهاي  آن يزيفوتوف  هايويژگي ن  وکاربردهاي   کي 
دادند که باعث    يهل آلي ارايگسودهاي نوريدهنده در د به عنوان نشر

آبيييتغ از  نشر  رنگ  مي  ـ  ر  قرمز  به     پژوهش ن  يا شود.سبز 
ها و  ر در ساختار کمپلکسييتغ  ترينکمتوان با  دهد که مينشان مي

افزايل باعث  آن  در  رفته  کار  به  کارايگاندهاي  بازده يش  و   ي 
OLEDشد ترکيبراعلاوه  .[1] ها  ا  يگريد  هايبين   وم  يديرياز 

ل همرا  پيبه  مانند  يکوليگاند   picIr2ppy)((4 )و    FIrpicنات 
بررس  پژوهشمورد   که    يو  گرفتند    يارخوبيبس  هاينتيجهقرار 

بازده نشر فسفرسانس در آن و  بودبه همراه داشت  بالا    .[25]  ها 
ن  يهاي پلاتکمپلکسبر روي  ميلادي    2014گر در سال  ي اي د مطالعه

از روش   استفاده  گروه  DFTبا  افزودن  داد که  ر  يپذ  πهاي  نشان 
مس دي  بوريتيمانند  گروه  (5)ليل  الکترونو  مانند  هاي   دهنده 

ش  يزبان باعث افزايم همان ويم  هايبين به عنوان ترکيل آميدي فن
 .   [26]شوند  ل آلي مييهاي نور گسوديي ديکارا

 
 
 

(1)  Kodak                     (4)  Bis(2-phenylpyridinato-N,C) iridium (picolinate) 

)2( Tang         )5( Dimesitylboryl, B(MeS)2 
(3)  Kourkoulos 
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 ي نظر هاي ه ، مطالع ي و صنعت   ي پژوهش   ي ها عرصه  همه امروزه در  
ابزارها  يو طراح  هاويژگي  ينيبشيدر پ  يمحاسبات  يو استفاده از 

سامانه  ياريبس مهندس  يکيزيف  يها از  ارزشمند يجا  يو    ي گاه 
 يذات  يهاليو پتانس  هاويژگياز    ياريدا کرده اند. از آنجا که بسيپ

طر  هابيترک اياز  مطالعيق  بررس  هاهن  پ  يقابل  است   ينيبشيو 
ه  يساخت و ته  يبر رو   ينه، زمان و انرژياز صرف هز  پيش  درنتيجه

ترک  ياريبس مهابي از  مي،  از  کارآمديتوان  قابل  يزان  آنيو   ها  ت 
  يهانهيگز  ياريب بسين ترتيمطلع شد. به ا  ينظر  هايهمطالع  با

چرخه  ناخواسته فعالاز  شناسا  مانند  يتجرب  يها تي ي  و    ييسنتز 
ي مواد نهيدر هز  چشمگيري  به نسبت  ييجوشوند و صرفه يحذف م

  رد.يگيو زمان صورت م

 
 (1)فوستر ـ  دکستر  ي انرژ

خته  يه به حالت برانگيزبان از حالت پايب ميك ترکيپس از تحر
ب  يش ترکيند آسايال، وقوع فريا اختلاف پتانسير تابش  يتحت تأث

 رد و  يمثل فلوئورسانس صورت گ  يتابش  يرهايممکن است از مس
 ها  ر مولکوليب با ساين ترکيند برخورد ايان فرياز ا  پيشکه  ا آني

روش  غيآسا  يها به  سامانه  يرتابشيش  در  تحت   يهامنجر شود. 
مهمان  ي)که گاه بسيار يها يمطالعه در حالت جامد، وجود ناخالص

 ي انتقال انرژ   مانند   يي ندها ي ا شوند(، ممکن است منجر به فر ي ده م ي نام 
شده  ك ي جاد حالت تحر ي ند باعث ا ي ن فرآ ي گردد. ا   ي ک ي ا انتقال بار الکتر ي 
سهي  ييکتاي ترک  ييتاا  فريدر  سازوکار  شد.  خواهد  مهمان  ند ياب 

فورستر  ـ    مدل دکستر  بازبان  ين دو سامانه مهمان و ميب  يانتقال انرژ
توص ايقابل  که  است  توصيف  مدل  کنندهين     ي مناسب  يف 

بيافر  براي الکترون(  بار )انتقال  انتقال  دهنده و   ين دو سامانهيند 
 شود.  يز محسوب مين رندهيپذ

 ،  يي تا ك ي - يي تا ك ي فورستر    ي الف( انتقال انرژ 
   يي کتا ي  ـ   يي کتا ي دکستر    ي ب( انتقال انرژ 
 يي تا سه - يي تا دکستر سه   ي ج( انتقال انرژ 
  3فورستر در شکل  ـ    درمدل دکستر ند انتقال الکترون  ي ا سازوکار فر 

حالت  ، در هر سه  شودديده ميکه    گونهاست. هماننشان داده شده
تحر   ي سامانه  حالت  در  سامانه ك ي دهنده  و  است    رنده ي پذ   ي شده 

پا حالت  فرآيدر  وقوع  انرژيه.  انتقال  و  بار  انتقال   منجر    يند 
جاب وضعهبه  شدن  ايجا  ميت  دوسامانه  بهين  دشود.  گر  يعبارت 
رنده به حالت يابد و پذييش ميه آسايدهنده به حالت پا  يسامانه

 و  گيرد  صورت مي   ي رود. در روش فورستر تنها انتقال انرژ ي شده م ك ي تحر 
 

ش  يخود آسا  کند وسامانه دهنده انرژي خود را به پذيرنده منتقل مي
طبق قانون  رند.  يگيك تراز قرار مي ابد و هر دو الکترون آن در  ي  يم

 يرنده قبل و بعد از انتقال انرژي دهنده و پذ  ين سامانهياسپ  يبقا
 دارند.  ييکتايحالت 

بار يبرخلاف روش فورستر که در آن ه  شود، ي جا نمهجاب  يچ 
با انتقال حفره و الکترون همراه است.   يدر روش دکستر انتقال انرژ

علت متناسب است. به  يمولکول  يهاتالياورب  ين انتقال با همپوشانيا
   يي تا و سه   يي تا ك ي به    يي تا ك ي از حالت    ي ن، انتقال انرژ ي اسپ   ي ستگ ي پا 

شود  يانجام م  يشود. انتقال دکستر در صورتيمحدود م  ييتابه سه
همپوشان اوربيب  يکاف  يکه  تعوتالين  تا  باشد  داشته  وجود  ض يها 

ب مولکوليالکترون  نرخن  با  همپوشان  يها  با  همراه  و   يمناسب 
 يرنده رخ دهد. از آنجا که در انرژيدهنده و پذ  يهامولکول  يتال ياورب

اسپ تنها  دکستر  کليانتقال  انرژيبا   ين  برخلاف  باشد،  ثابت    يد 
 ييتابه سه  ييتاو سه   ييتاكيبه    ييتاكيفورستر، هر دونوع انتقال  

 . [27] ممکن است
 

 ي ل آل ينور گس  ي ود هاياز ديامت

 (2)يل معدنينور گس يودهاينسبت به د يل آلينورگس يودهايد
 دارند:  بسياري هايبرتريع يستال مايکر هايهو صفح
ا  ● ك باشد  يتواند از پلاستيم  يها جنس ماده آلن سامانهيدر 

تر شود. شي، وضوح و انعطاف بيي تر، روشناکه باعث ضخامت کم
   ي هايه ن سامانه ها منجر به ساخت صفحير بودن در ايانعطاف پذ

 شود.يم يده و منحنيبه شکل خم

●   OLEDنسبت به  ها LED دارند.    يوضوح بهتر و  ييها روشنا
ل ينورگس  يودهاينشر و رسانش در د  يهاهيآن است که لا  علت  

 ها هستند.  LEDدر  ي معدن يه يتر از لا ار نازکيبس يآل

نه دارند و  ياز به نور زميد نور نيتول  يع برايبلورما  هايهصفح  ●
کنند ير مسدود ميجاد تصويا  ينه را برا ينور زم  يبه صورت انتخاب

 از يکنند و نيد نور ميخود تول  يل آلينورگس  يودهايکه د  يدر حال
مصرف  ها  ن سامانهيشود تا اين امر موجب مينه ندارند، هميبه نور زم

ها    يکارکرد باتر  ين مسأله براي داشته باشند. ا  يار کمتريبس  يانرژ
 تلفن همراه مهم است.  يگوش يباتر مانند

ر يپذتر امکانبزرگ  يهاتر و در اندازهساده  هاOLED ساخت    ●
 است. 

 نه ي به نور زم نداشتن  از  ي د نور توسط خود سامانه و ن يل تول ي به دل   ● 
 درجه دارند.  170ار گسترده در حدود يبسد يه ديها زاون سامانهيا

 (1)  Dexter-Forster                     (2)  LED 
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 انرژي يا بار هستند. پذيرنده  Aدهنده و   Dفورستر.  -انتقال انرژي و انتقال بار در مدل دکستر ـ 3شکل 

 
 يي توانا   ي پاسخ زمان است. )   μs1کمتر از    يي زمان پاسخگو  ● 

س يي تغ  از  رنگ  سف ي ر  به  کم ي اه  و هرچه  است  باشد  د  تر دلخواه تر 
 .[10،  28] (  است 

 

 بخش نظري 
،  ي ت موضوع انرژ ي ل اهم ي ز اشاره شد، به دل ي تر ن ش ي که پ   گونه همان 

آل ي نورگس   ي ودها ي د  جنبه   ي ل  هستند.    ي گوناگون   ي ها از  توجه  مورد 
است که    روشن از دارد و  ي ده ن ي چ ي ك کار پ ي به    ي هاي ه ن قطع ي ساخت چن 

پ  مستلزم  آن  ک ي انجام  با  مواد     ي ها ه ي لا   ي برا   دلخواه ت  ي ف ي شنهاد 
  که ن ي ا   گر است. باتوجه به ي د   هاي ه و مرحل   ي نشان ه ي ، سپس سنتز، لا گوناگون 

  ي ها از جنبه   دانش   ي ها نه ي زم   همه در    ي هاي ه محاسب   ي ها امروزه روش 
پ   گوناگون  تحل ي   ي ن ي ب ش ي همچون  به  کمك  تفس ي ا  و  رو ي ل   دادها  ي ر 

  ي ودها ي د  گوناگون  ي ها ه ي لا  ي نه طراح ي کنند، در زم ي م   بازي   ي نقش مهم 
م ي ن   ي آل ل ي نورگس  بنابرا ي تواند بس ي ز  باشند.  ا ي ار مؤثر  ن پژوهش  ي ن در 

نظر   تلاش   نخست  مدل  و    ي ا کتابخانه   ي ه مطالع   با   ي مناسب   ي شد 
 مربوط به    هاي ه انجام محاسب   براي   ي علم   هاي و متن   ها ه مقال   ي جستجو 

 

ي  هاي ترکيب آلي گردآوري شده و براي برخي  کارايي و نشر ديودهاي نورگسيل 
 پژوهش  اين  آزموده شود. در  اند  هاي ديگر مطالعه شده با روش   تر پيش که  

نظر   مورد  بررس   براي مدل  و  بازده   يي کارا   ي مطالعه  ترک ي   ي و  آل ي ك     ي ب 
 (.   4و    1د )شکل  شو ي استفاده م   ي ل آل ي ود نورگس ي انتقال حفره د   ي ه ي در لا 

 

 هاهروش انجام محاسب
  6/ 2ن پژوهش با استفاده از برنامه توربومول نسخه  ي ا   هاي ه محاسب 
  ي انتگرال دافعه   ي محاسبه   ي برا   ها ه در انجام محاسب   .است انجام شده 

  . ]29ـ    31[  درنظر گرفته شده است   ( 1ي ص همان ي ب تشخ ي ،تقر ي الکترون 
هندس  پا  يساختار  برانگي اول  يهيحالت  حالت  و   ييتاكيخته  ين 

  B3LYP  يبا تابع  يهمگ  T)1(  ييتاسهخته  ين حالت برانگيترنييپا
  ي ه ي پا وابسته به زمان و مجموعه   ي و چگال   ي چگال   ي ه تابع ي از روش نظر 
cc-pVDZ [33, 32] استاستفاده شده . 

 
 و بحث  هانتيجه

داده  ياکتابخانه  هايهمطالع مشتقنشان  که    هاي است 
 

 

 الف(

 

 

 ب(

 

 

 

 ج(

 

 

(1)  Resolution of Identity 
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)مادهآمينو(بنزن  فنيلبيس)دي ـ    1,4 مهمان  ترکيب  عنوان  ي به 
ل  ينورگس  يها در سامانه  ياصل  ي هاهياز لا   يکيانتقال حفره( که  

 ي ساختار  ي است. با توجه به الگو  ي مناسب و کاربرد  ي ب ي است، ترک   ي آل 
ترک  ( 1)نو(بنزنيآمليفن يس)ديبـ    1,4ب  ي ترک  همانند   هاي بيبه 

  ي ب در نقش ماده ي ن ترک ي ا   ي ن پژوهش کارآمد ي ن، در ا ي ل آم ي فن   ي تر 
.  گرفتن اثر استخلاف برآن مورد مطالعه قرار  يانتقال حفره و همچن

الکترونالکترون  يهاگروه و  برا  يارندهيپذدهنده  به    يکه  اتصال 
  ي اسکلت اصل ر هستند که يز يهاب انتخاب شدند شامل گروهيترک

 نشان داده شده است:    4در شکل    ي ن ي گز ي ساختار مورد نظر و محل جا 

OH, OCH3, CH3, C2H5, F, Cl, Br, I, COOH, CN, NO2,  

شده،  نهيمانند هندسه به  ييهاتيکم  هابين دسته از ترکيا  يبرا
 يونش، انرژيل  يپتانس  ي، انرژ  LUMOو    HOMO  ي سطوح انرژ

توسط    يمرز   يهاتالي، شکل اورب  )λ(+انتقال حفره    يبرا  ييبازآرا
شدهيآغاز  هايهمحاسب محاسبه  همچنن  بياست.  ارتباط   ن ين 

کم ي ا  ) ت ي ن  هامت  پارامتر  و  داده ي نما (  σها  ن ش  آن  مورد  در  و   ز  ي شده 
 آيد به دست مي هامت که پارامتر هامت از آن   ي است. معادله بحث شده 

را   يآل   يميدر ش  يارابطه تعادل  ثابت   است که سرعت واکنش و 
. کند ي گر مرتبط م ي د ك ي دارند به    گوناگون   هاي که مشتق   يي ها در واکنش 

،  ي ل ي فن   ي در حلقه  ي الکترون  ي ر در چگال ي ث أ ت   ي برا   ي آل  ي عامل  ي ها گروه 
 شود: ي ف م ي ر تعر ي هامت به صورت ز   ي شود. معادله ي ف م ي توص   توسط  

(3-1             )                                            
0

K
lo g

K
=  

K    واکنش سرعت  و    سامانهثابت  دار   مربوط    0Kاستخلاف 
به  است که    ينيثابت جانش  است.    (H)  نييجانشبدون    سامانهبه  

  ز ثابت واکنش است که به نوع، ي ن   دارد و    ي بستگ   جانشيني نوع  
ا   يط واکنش و دما بستگيمح به    جانشينيکه گروه  نيدارد. بسته 

  ي کند. اثر هامت برا ي ر م يي تغ   رد، مقدار  ي ا متا قرار گ ي ت پارا  ي در موقع 
برا   ، رنده ي پذالکترون   ي ها جانشيني  و     يها جانشيني   ي مثبت 
دخالت[34،  35] است  يمنف  ،دهندهالکترون از  هدف       دادن. 

 يکيزيف  هايويژگين  يب  داده شود ن پژوهش آن است که نشان  يدر ا
  و   ره با  يونش و غي  ي، انرژييبازآرا  يمثل انرژ OLEDمربوط به  

 وجود دارد.  يهمبستگ جانشينياثر  پيرو
ترک  سادگي  براي نوشتار،  اختصاري در  طور  به  نظر  مورد   ي ب 

DPA  تواند  يب مين ترکيشد، ا  گفته که    گونه . همانشودناميده مي
 عمل کند.   يل آلينورگس  يهابه عنوان ماده انتقال حفره در سامانه

 

تعدادانتخاب  يها جانشيني گروه  ي شده  و الکترون  يهااز  دهنده 
در  يپذالکترون که  هستند  پيشينرنده  شد.    بخش   نخستاشاره 

محاسبه شد    يونيو کات  يمورد نظر در حالت خنث   هايبي هندسه ترک
ز ين  يمرز  يهاتاليو شکل اورب  يشده، انرژنهيو براساس هندسه به

هم بهيبا  روش  بعدن  گام  در  آمد.  انرژيدست  برا  ي،    يسطوح 
براي به دو کم  يابيدست انتقال حفره،    يت مهم    ي انرژ  يعنيماده 

انرژي و  ب  ييبازآرا  يونش  ارتباط  اياستفاده شد.  دو کمين  و ين  ت 
تمايتحل برايل  براييتغ  يل  مقدارشان  در     DPA  هايمشتق  ير 

ميا فراهم  را  امکان  بتوان  ين  که  انتقال    ي ماده  هايويژگيسازد 
را، درجا  آل ي نورگس   ي ها سامانه   ي که مهندس   يي حفره   مدنظر است،   ي ل 

حق   ي ن ي ب ش ي پ  در  ا ي کرد.  کم ي قت  مستق ت ي ن  طور  به   م  ي ها 
کم  به    ي ها ت ي با  آلينورگس  يهاسامانهمربوط  بازده    يل   مثل 

ارتباطكيطول عمر حالت تحر و ن راستا  ي. در همهستند  شده در 
بررسبه مشتقاستخلاف  هاياثر  يمنظور  در   ، DPA  هايها 

ل  يتحل  سرانجامو    نسبت به    گوناگون   يها تينمودار کماز رسم  
 ها استفاده شد.آن

 
 شده نهيبه  ي هندسه

اول قدم  يدر  پا  هاب يترک  يشده نهيبه  يهندسهن  حالت  ه يدر 
  ي ونيحالت کات  ي شده برانهيبه  يبرآن هندسه  افزونمحاسبه شد.  

 است.  ي بنزن  حلقه   5  ي دارا  DPAب  ي د. ترک ش ز محاسبه  ي ن  هاي ب ي ترک 
  هاي زاويهها در  ر حلقهيصفحه قرارگرفته و سا  يرو  يحلقه مرکز

 يها تروژن به کربنياند. دو اتم ندر صفحه چرخش داشته  گوناگون
  ب ي وند در مرکز ترک ي ن دو پ ي ازآنجا که ا   متصل هستند.   ي مرکز   ي حلقه 

اثر و  حلقه  يکساني  هايقرارگرفته   اطراف   يليفن  يهاتوسط 
آنجانشيني و   بر  مها  اعمال  برايها  مطالعه    يبررس   يشود   و 

  يها جانشيني با    ي خنث  هاي بي ترک وند در  ي انتخاب شدند. طول هردو پ 
ا ثابت مانده است. تنها  يدا کرده و  يمتفاوت در اکثر موارد کاهش پ

ترک مورد  استخلاف    هايبيدر  طول   2I, COOH, CN, NOبا 
ن  يترشين و بيتراند. کمش داشتهي افزا  N2-C2  و  N1-C1  يوندهايپ

ب با استخلاف يب متعلق به ترکي ترتبه  يوند در حالت خنثيطول پ
3OCH    ترک   417/1با و  استخلاف  يانگستروم  با  با طول    2NOب 

  پيوند توان گفت  يم  يونيانگستروم است. درمورد حالت کات  1/ 427
N1-C1    وN2-C2  ترک تمام  بدون    هابيدر  حالت  به   نسبت 
ب يش مربوط به ترکين افزايترشيب .اندش داشتهيافزا جانشيني

(1)  1,4-bis(diphenylamino)benzene 
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    Hداراي اتم   DPAترکيبي  شدههندسه بهينه

R: H, OH, OCH3, CH3, C2H5, F, I, Cl, Br, COOH, CN, NO2 

  

   OHاستخلاف با DPAي ترکيب شدههندسه بهينه
  

 درحالت کاتيوني   OHاستخلاف با DPAي ترکيب شدههندسه بهينه
 

 های  موقعيت جايگزيني گروه R. آمينو(بنزن بيس)دی فنيلـ  4،1 هایشده در حالت خنثي و کاتيوني دو نمونه از ترکيبساختار بهينه ـ 4 شکل
 .دهدمطالعه را در اولين شکل سمت چپ نشان ميمورد 

 
استخلاف   پ  Iبا  طول  و  آن  ياست  است.    384/1وند   انگستروم 

  شود ي م   ديده   ي ون ي و کات   ي موردنظر در حالت خنث   ي وندها ي طول پ   ي سه ي با مقا 
ا طول  پيکه  کاتين  حالت  در  خنث  يونيوندها  حالت  به     ي نسبت 

است که   ديدنقابل    1ن در جدول  ياست. همچندا کردهيکاهش پ
و    يچه درحالت خنث  N2-C2و    N1-C1  يوندها يپ  يعدد  مقدارهاي

   ي ليباهم برابرند که خود دل  هابيدر اکثر ترک  يون يچه درحالت کات
ترک بودن  متقارن    يبررس  يبرا  يگوناگون  يايزوااست.    هابيبر 

اد  يبه علت ازد  ولير استخلاف وجود دارد  يين تغيها درحآن  هايرييتغ
بررسمقدارهان شباهت  يو همچن از ذکر و    شد  يها خوددارآن  ي، 

برررس  به  تنها  زاوي  يو  شد  (R1)ه  يك   (. 4)شکل پرداخته 
  ي ونيو حالت کات يه در دو حالت خنث ين زوايا هايرييتغ يطور کلبه

حال  نيبا ا  ولينکرده است.    ير چندانييها، تغاستخلاف  ينيگزيبا جا
خنث  ترکيدرحالت  گروه  هابي ،  CH3OH, OCH ,3 ,  يهاشامل 

, F, Cl, Br,5H2C  بيپ  ييکاهش جز ن کاهش  يترشيدا کرده که 
انگستروم بوده است و 8/0با    3OCHب با استخلاف  يمربوط به ترک

نسبت به حالت بدون    2NOو    I, COOH, CNگروه    يدارا   هابيترک
نسبت   2NOو   CNها  ن آنياند و دربه داشتهيش زاويافزا  جانشيني

سا افزايريبه  بين  مقاداکردهيپ  يترشيش  زاوياند.  ن  يب  R1ه  يسه 
کات  يحالت خنث ا  يونيو حالت  به  را  نتيما   جه رساند که مقدار  ين 

 ن ين کاهش بيا  يبازهابد.  ييکاهش م  يونيه در حالت کاتين زوايا

ب  3/ 4 تا 4/1 که  است  ميترشيآنگستروم  تغين    يعنير  ييزان 
 

تغ  4/3 به  مربوط  زواييآنگستروم  خنثير  حالت  از  کات  يه   يونيبه 
 است.  2NOگروه  يب دارايترک

ب زاوي ترک  (1)يدووجه   هايزاويهن  ياز   ي ه يب مورد مطالعه، دو 
D1    وD2  جا  ها رييتغ  يبررس  يبرا اثر   ها جانشيني  ينيگزيدر 

  که   ي مشخص شده است. درحالت   4ه در شکل  ي ن دوزاو ي انتخاب شدند. ا 
خنثيترک ا  يب  زواياست،  دو  در  ين   جانشينيبا    هابي ترک  همهه 

و   کاهش مقدار داشته است   جانشيني دهنده نسبت به حالت بدون  الکترون 
اکثر گروه  هابيترک  درمورد  مقدار يپذالکترون  يهابا   رنده 

پيافزا  يدووجه   هايزاويهن  يا کردهيش  گذر   همچنيناست.  دا   با 
. شود ي م   ديده   ي ر ي چشمگ   ي ه ي کاهش زاو   ي ون ي به حالت کات   ي از حالت خنث 

 جانشيني  يب دارايترک  يبرا  يه دووجهير درمورد هر دو زاويين تغيا
2NO ن يکاهش(. همچن23◦است )زان کاهش را داشتهين ميترشيب

بهاب يترک  يونيدرحالت کات زاو  ها هرتر آنشي ، در   و    D1ه  يدو 

D2ز مانند  ين  ياند و تعداد ش مقدار داشتهيه افزايب اوليبه ترک  نسبت
  افته است.يکاهش  COOHگروه  يب دارايترک

 
کات  يدووجه   يه يزوا  ها ر ييتغ  يهمبستگ  اثر  به  يوني در  نسبت  شدن 

 پارامتر هامت 

  دهنده الکترون   ي ها گروه   ي برا   تر ذکر شد،  ش ي که پ گونه  همان 
ب بدون يترک  يرنده مثبت و برايپذالکترون  يهاگروه  يو برا  يمنف

   هاي رييدروژن صفر است. با رسم تغيه  جانشينيبا    يعني  جانشيني
 (1)  Dihedral 
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 پارامتر هاي هندسي منتخب از ساختارهاي بهينه شده تحت مطالعه در حالت خنثي و کاتيوني.ـ 1جدول 

 استخلاف 

 زاويه دووجهي  زاويه طول پيوند

 کاتيون خنثي کاتيون خنثي کاتيون خنثي کاتيون خنثي کاتيون خنثي

N-C1 N-C1 N-C2 N-C2 R1 R1 D1 D1 D2 D2 

H 1.421 1.378 1.421 1.379 120.3 117.5 -44.30 -24.50 -43.50 50/24 

OH 1.419 1.385 1.419 1.385 119.6 117.9 -38.10 -27.20 -38.50 80/26 - 

OCH3 1.417 1.385 1.417 1.386 119.5 117.9 -37.50 -27.00 -39.50 50/27 - 

CH3 1.420 1.380 1.420 1.380 120.1 117.5 -42.60 -24.40 -43.50 50/24 - 

C2H5 1.420 1.380 1.420 1.381 120.1 117.5 -42.80 -24.50 -43.00 90/24 - 

F 1.419 1.383 1.419 1.383 119.7 118.3 -42.50 -28.80 -42.80 90/28 - 

I 1.422 1.384 1.422 1.384 120.3 117.8 -44.40 -25.90 -44.20 50/25 - 

Cl 1.421 1.382 1.421 1.382 120.1 117.7 -43.70 -25.40 -43.70 40/25 - 

Br 1.421 1.383 1.421 1.383 120.2 117.7 -43.90 -25.50 -43.60 50/25 - 

COOH 1.425 1.380 1.424 1.380 120.5 117.3 -45.20 -22.30 -46.40 40/24 

CN 1.426 1.383 1.426 1.383 120.8 117.8 -47.30 -26.40 -47.30 40/26 - 

NO2 1.427 1.380 1.427 1.380 120.8 117.4 -47.20 -23.90 -47.30 80/23 - 

 
  . آيد به دست مي   5( شکل  شدن در برابر )   ي ون ي در اثر کات   ي دووجه   ي ه ي زاو 

تغ به  مربوط  الف  دووجهيزاو  هايريينمودار  ب    D1  يه  نمودار  و 
تغ به  دووجه يزاو  هايرييمربوط  که ي م  ديدهاست.    D2  يه   شود 

ترک نمودار  دو  هر  متحمل الکترون  جانشينيبا    هابيدر  دهنده 
 يهيشدن زوا  يونيدر اثر کات  اند وشده  يترشيب  يساختار  هايرييتغ

 يهندسه  برابر است. در  دا کردهيپ  يترشيب  هايرييها تغآن  يدووجه 
کاتيپذ الکترون  جانشينيبا    هابيترک اثر  در  شدن    يونيرنده، 
 D2و    D1  يدووجه  يهياند. در هر دو زاوداشته  يترکم  هايرييتغ
ميترشيب تغين  کات  هارييزان  اثر  ترکشدن  يونيبر  به  با  يمربوط  ب 

  2NO  جانشينيب با  ين آن مربوط به ترکيترو کم  3OCH  جانشيني
  ي ، هندسهجانشينيبه    بر حساس بودن    افزونکه  جه آنياست. نت

ننهيبه جايشده  به  حساسنيگزيز  ميها  نشان  بنابرايت   ن  يدهد. 
 يز به خوبيوابسته به آن ن  يکيزي ف  هايويژگيتوان انتظار داشت  يم
 ر کند. ييتغ
 

 انتقال حفره هايويژگي

 يي بازآرا يانرژ  -الف

زان نشر  ي توان به ميکه با استفاده از آن م  ييهاتي از کم  يکي
است و   ييبازآرا  يبرد، انرژ  يپ  ي ل آل ينورگس  يهاسامانه  ييو کارا

ارزبه ب  يابيمنظور  تعادل  و  بار  انتقال  تزريسرعت  و  ين  حفره  ق 
م محاسبه  ايالکترون  کميشود.  رابطهين  از  استفاده  با  ر  يز  يت 

کلاس قاعده  فرا  (1)مارکوس   يک يبراساس  الکترون يدر  انتقال   ند 
 :آيدبه دست مي

(2)     ( ) ( ) ( ) ( )
21

          
+ + + +

= + = − −   
   

−
hole

E M E M E M E M    

1  ييبازآرا  يانرژ
    فريدر تفاوت  يند  ياك  صورت  به   ونش، 

  ( 2)دررويب ونشيل  يپتانس  يو انرژ  يونش عموديل  ي پتانس  ين انرژيب
ش يله آسايدارشدن بوسيپا يانرژ 1λگر يعبارت دشود. بهيف ميتعر

کات  يهندس  حالت  انرژي ترک  يونيدر  است.     2λ  ييبازآرا  يب 
 (1)  Adiabatic                     (2)  Marcus 
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 D2)ب( مربوط به زاويه دووجهي   D1)الف( مربوط به زاويه دووجهي    DPA هايدر مشتق هندسي بر اثر يونش و  هايارتباط بين تغيير - 5شکل 

 
 

 
 

شده ئجز  ـ  6شکل   محاسبه  حفره  انتقال  براي  بازآرايي  انرژي   يات 
انرژي پتانسيل   Ip verticalدر اين پژوهش برمبناي نظريه ماکوس:   

خنثي،   مولکول  عمودي  عمودي    EA+يونش  خواهي  الکترون  انرژي 
راديکال  1λکاتيون،  راديکال بازآرايي  بازآيي   2λکاتيون،  انرژي  انرژي 

و    Mانرژي مولکول در حالت خنثي و کاتيوني،    E+و    Eمولکول خنثي،  
 +M .هندسه مولکول در حالت خنثي و کاتيوني 

 
الکترونياك فريدر   انرژ  يخواهند  انرژيب  يبه صورت تفاوت    ي ن 

انرژ  يعمود  يخواهالکترون  حالت  يب  يخواهالکترون   يو  از  دررو 
ند انتقال حفره  يحفره در فرآ  ييبازآرا  يانرژ شود.يف ميتعر  يونيکات

 است.نشان داده شده  6در شکل    ها حين توضياست. ا  2λو    1λمجموع  
جدول    يبررس م  2اطلاعات  انرژينشان  که    يي بازآرا  يدهد 

استخلاف   يبرا  DPA  هايمشتق  تربيشحفره   گروه  دو  هر 
الکترونالکترون و  پيپذدهنده  کاهش  و  يرنده  است  کرده   دا 

  2NOو    COOH ,CNگروه    يدارا  هايب يمانند ترک  موردهاييدر  

ر يتأث  .استش داشتهيافزا  جانشينين مقدارنسبت به حالت بدون  يا

بر  الکترون  يهاگروه ا  λ+  يعدد  مقدارهايدهنده  صورت  يبه  ن 
 3OCH>است: 

3< CH5H2OH <C  بزرگ انرژيتردرواقع  مقدار   يي بازآرا  ين 
ترک به  متعلق  دارا ي حفره  هم  OHگروه    يب  به  ن صورت  ياست. 

ر يرنده به صورت زيپذالکترون  يها گروه  يبرا  λ+  مقدارهايب  يترت
 استخراج شد: 

I< F <Br< Cl< CN< COOH< NO2 

پ جداول  حاکياطلاعات  حساس  يوست  که  است  آن    λ+ت  ياز 
گروه به  الکترونالکترون  يهانسبت  و     تقريب به  رنده  يپذدهنده 

ميبه   برايك  است.  ا  يزان  بهتر  انرژيدرک   ييبازآرا  ي ن موضوع 
( برابر  داده شد. ينما  5( رسم شد و در شکل  هردو گروه در   ش 

هردو گروه    ييبازآرا  يانرژ  هاير ييشود که تغيده ميز ديدر شکل ن
 کسان است. ي  به تقريب  رنده نسبت به  يپذدهنده و الکترونالکترون

وابستگيمنظور  به تغ  λ+  يافتن  هندسه،  کميا  هايرييبه   ت ين 
شد.  ونش درنظر گرفتهين  يدر ح  ها ب يهندسه ترک  هايرييدر برابر تغ

ونش و  يل  يپتانس  يهاين انرژي، تفاوت ب ييبازآرا  يجا که انرژاز آن
ونش و  ي دررو است و در اثر  يو ب  يدر حالت عمود  يخواهالکترون 
کند، مشخص شد که ير مييتغ  ها ب يترک  يهندسه  يخواهالکترون 

انرژ حلقه  ييبازآرا  يمقدار  چرخش  مرکزيفن  يبا  تغ  يل  ر  ييو 
 يارتباط دارد. رفتارها   هابيشدن ترک  يونيآن در اثر کات  يصفحه

اساس  ديده طور  به  تفاوت  يبازتاب   يشده،  آسايافر  يها از  ش يند 
ح  يهندس  اي ن  يدر  در  سامانهيونش،  تغها  ن  هرچه   هاي ريياست. 
 تر خواهد بود ش ي ز ب ي حفره ن   يي بازآرا  ي تر باشد مقدار انرژ ش ي ب  ي هندس 

شکل در  برعکس.  زاوهاي  ر ييتغ  هايو  دو    يدووجه   يه يهر 
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 ولت.( بر حسب الکترون 2λو  1λآمينوبنزن براي انتقال حفره )مجموع  فنيلهاي ديشده مشتقانرژي بازآرايي محاسبه -2جدول 

 eV1λ /eV2λ /eV+λ/ استخلاف 

H 0.187 0.189 0.377 

OH 0.139 0.155 0.294 

3OCH 0.151 0.141 0.292 

3CH 0.160 0.168 0.329 

5H2C 0.163 0.163 0.327 

F 0.179 0.143 0.322 

I 0.147 0.166 0.312 

Cl 0.164 0.174 0.339 

Br 0.154 0.173 0.327 

COOH 0.218 0.286 0.504 

CN 0.183 0.205 0.389 

2NO 0.228 0.288 0.516 

 

                                   
 

 .D2و  D1به زوايه دووجهي ترتيب مربوطپارامتر منتخب هندسي: الف و ب به هايو تغيير  eV)بر حسب(ارتباط بين انرژي بازآرايي  ـ 7شکل 

 
انرژ  برابر  شده   يي بازآرا   ي در  و  رسم   شود  ي م   ه ديد است 
ترک  هرچه  تبد   هاي ب ي که  اثر  بر  مطالعه  حالت  ي مورد  به  ل 

ها  آن  يي بازآرا  ي باشند، انرژ داشته   ي تر بزرگ  هاي ر يي تغ   ي ون ي کات 
همان بزرگ ز  ي ن  است.  گروه   گونه تر  شد  گفته     ي ها که 

  يي بازآرا   ي انرژ   CNو    2NO  ،COOH  ي عن ي   ي رنده قو ي پذ الکترون 
ن در شکل  ي دارند و همچن   ها ب ي ر ترک ي نسبت به سا   ي تر بزرگ 
ن آن   ي ه دووجه ي زاو   هاي ر يي شود که تغ ي م   ديده  به  ي ها  ز نسبت 

با استخلاف    ها ب ي تر است. در مورد ترک گر بزرگ ي د   هاي ب ي ترک 
2NO ،COOH  وCN  شدن   ي ون ي در اثر کات   ي ه دووجه ي ر زاو يي تغ
حفره    يي بازآرا   ي درجه است و متناسب با آن انرژ   20تر از  ش ي ب 
سا   ي بزرگ   مقدارهاي  ز ي ن  گروه ي دارد.   رنده  ي پذ الکترون   ي ها ر 

 اند  داشته   ي تر کم   ي هندس   هاي ر يي دهنده تغ الکترون   ي ها و گروه 
  هاي ر يي ن تغ ي تر درجه بوده است.کم   20تر از  کم   هاي ر يي ن تغ ي و ا 

و   OHمانند    ي دهنده قو الکترون   ي ها مربوط به گروه   ي هندس 
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 .DPA هايولت براي مشتقو انرژي يونش بر حسب الکترون HOMO  ،LUMOي اوربيتال هاي شدهانرژي محاسبهـ  3جدول 

 (هامت ) پارامتر انرژي يونش LUMOو  HOMOتفاوت انرژي  LUMOانرژي  HOMOانرژي  استخلاف 

H -4.871 -0.844 -4.027 6.024 0 

OH -3.809 -1.687 -2.122 5.714 -0.37 

3OCH -4.408 -0.707 -3.701 5.496 -0.27 

3CH -4.653 -0.735 -3.918 5.741 -0.17 

5H2C -4.653 -0.735 -3.918 5.741 -0.15 

F -5.115 -1.252 -3.864 6.258 0.062 

I -5.306 -1.361 -3.945 6.313 0.18 

Cl -5.252 -1.333 -3.918 6.367 0.227 

Br -5.279 -1.369 -3.910 6.340 0.232 

COOH -5.986 -2.313 -3.673 7.075 0.45 

CN -6.095 -2.286 -3.809 7.156 0.66 

2NO -6.367 -3.184 -3.184 7.428 0.778 

 
3OCH   جه مقدار  ي اند درنت ر داشته يي درجه تغ   12تر از  است که کم

 است.   ها ساير گروه تر از  ز کوچك ي ها ن آن   يي بازآرا   ي انرژ 

 
 ي الکترون يانرژ  هايسطح

گروهيثأت الکترونالکترون  يهار  و  انرژيپذدهنده  بر   ي رنده 
همچن  LUMOو    HOMO  يعني  يمرز  يهاتالياورب انرژيو    ي ن 

آني بررسونش  ا  يها  اطلاعات  جدول  يشد.  در  بخش   و    3ن 
شکل شده  8و  7  هايدر  همانآورده  اطلاعات است.  از  که  گونه 

گروه است،  مشخص  شکل  و  باعث الکترون  يهاجدول  دهنده 
به حالت    هايبي ترک  HOMOش سطح  يافزا نسبت  مطالعه  مورد 

 يداريها باعث ناپاجانشينين دسته از  ياست. اشده  جانشينيبدون  
ش سطح  يشود. روشن است که با افزايم  هابي ترک  HOMOسطح  

HOMOيي ابد. از سو ي ي کاهش م   ها ب ي ن دسته از ترک ي ونش ا ي   ي، انرژ  
  HOMO  يکشنده سبب کاهش سطح انرژالکترون  ي ها گر گروه ي د 

 يمعنان بهيشود و ايم  جانشيني، نسبت به حالت بدون  ها بيترک
  HOMOدارتر شدن سطح  ي است. با پا   ها ب ي ترک   HOMOدارتر شدن  ي پا 

انرژها بيترک آني  ي،  نونش  افزايها  ميز  اييش  با  يابد.  رفتارها  ن 
چگال ييتغ مولکول  يفن  يحلقه  π  يهاالکترون   ير  قابل    DPAل 

   ي ها شدن گروه افزوده ل با  ي فن   ي حلقه   π  ي الکترون   ي ح است. چگال ي توض 

 يها با افزودن گروهشود و  ياد مي ، زيدهنده به مولکول اصلالکترون
االکترون م  ين چگال يکشنده  اييکاهش  افزايابد.  ش و کاهش ين 

انرژ  يچگال  برايگذارد. همياثر م  يمرز  هايسطح  يبر   ين روند 
LUMO ي دهنده به استثناالکترون يهاگروه .است ديدنز قابل ين  

OH    سطحLUMO  افزا گروهيرا  و   رنده يپذالکترون  يهاش 
را  يا سطح  اندن  داده  مقدار يم  ديدهن  يهمچن  .کاهش  که  شود 

.  شده است ن ي گز ي وابسته به استخلاف جا   LUMOو    HOMO  هاي ر يي تغ 
استخلاف  يهاي رييتغ در  که   رتر  يگاند چشمجاد کرده يا  HOMOها 

  هاي رييها در تغن تفاوت يهستند. با وجود ا  LUMOدر    هاريين تغياز ا
  ي ، فاصلهگوناگون  يها جانشينيتوسط    LUMOو    HOMOسطح  

.  کند ي دا م ي کاهش پ  جانشيني با افزودن  LUMOو   HOMOن سطوح ي ب 
دهنده الکترون يها و گروه ين کاهش انرژين ايب يروشن  يوابستگ

تر، ي قو  يهار گروهيأثتوان گفت که تيرنده وجود ندارد. تنها ميو پذ
  ه بوده است.يتر از بقشيب

ز ين  هاب يونش ترکي  يانرژ  3شد، در جدول  که گفته  گونههمان
 يهابا گروه  هابين مسأله است که ترکيا  ي ايشود که گويده ميد

 يها با گروه  هابي ونش و ترکي  يدهنده همراه با کاهش انرژ الکترون
افزايپذالکترون با  انرژيرنده همراه  منظور  است. بهبودهونش  ي  يش 

ونش  ي   ي انرژ   10ونش در شکل  ي   ي ( بر انرژ σسه ) ي و مقا   ي اب ي ارز 
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 HOMO LUMO استخلاف 

H 

 
 

2NO 

 
 

 

 .مورد مطالعه در اين پژوهش  هايشده براي دو مورد از ترکيبهاي مولکولي انتخاباوربيتالـ  8شکل 

 
م  برابر  در   مشاهده  که  همانطور  است.  شده  بيرسم   ن  يشود 

تر باشد، بزرگ  وجود دارد. هرچه    يميمستق  يت رابطهين دو کميا
 تر خواهد بود. ز بزرگيونش ني يانرژ
 

 ي ل آل ي ود نورگسيد  ينظر يطراح 

که تاکنون از آنها سخن گفته شد،    ينظر  يهااطلاعات و داده
برايم مدل  عنوان  به  دي  يطراح  يتوانند  نورگسيك  آليود    يل 

 مربوط به   ي سطوح انرژ   8مطلوب استفاده شوند. شکل    هاي ويژگي با  
  ي ل آلينور گس  يك سامانهي  يدهد. برايرا نشان م  يان سامانهيچن

ا آن  در  که  اکس-مينديساده  آند،  يقلع  عنوان  به   وم  ينيآلومد 
لا 3Alqنات)ينوليکو  يدروکسيه-8 عنوان  به  گس  يهي(  ل،  ينور 

منيترک ترکيزيب  و  کاتد  عنوان  به  نقره  و  مطالعه   هايبيم   مورد 
ا لا يدر  نقش  در  پژوهش  حفره  يهين  به انتقال  منظور  هستند. 
  اند. حذف شده   ها ب ي از ترک   ي از اختلاط و تراکم در شکل تعداد   ي ر ي جلوگ 

بررس منظور  د  يبه  بودن  نورگسي کارآمد  آليود  لا يل   آن    يهاهي، 
د مورد توجه ين مسأله که بايقرار گرفت. اول  يل و بررسيمورد تحل

 هاي ب ي ترک   ي عن ي انتقال حفره    ي ه ي ق حفره از آند به لا ي رد، تزر ي قرار گ 
ن تابع کار آند  يب  يند به سد انرژين فرآيا  ييمورد مطالعه است. کارا

بستگ  هايبيترک  HOMOو   حفره  ا  يانتقال  هرچه  سد  يدارد.  ن 
زان  ي شتر خواهد بود و ميق حفره بيتر باشد بازده تزرکوچك  يانرژ
کم  يبرا  يمصرف  يانرژ سامانه  کار  کارکردن  تابع  بود.  خواهد  تر 

  هاي سه با سطحيولت است و در مقاالکترون  7/4 قلعـ  د  ياکس  اينديم

استخلاف   يدارا  هابيد گفت ترکيمورد مطالعه با  هايبيترک  يانرژ
3CH, 3OCH, H  دارند.    هابير ترکينسبت به سا  يتر کم  يسد انرژ

نت ايدر  در  ارايجه  مدل  تزر  يهن  آنيشده  در  حفره  بق  و  شيها  تر 
مآسان صورت  سايگيتر  در  ترکيرد.  انرژ  هابير  سطح    ي تفاوت 

HOMO   تر ق حفره کم ي تر است و تزر ش ي شده در آنها و تابع کار آند ب 
د  يق حفره بايتزر  يبرا  يترشيب ين انرژيرد و همچنيگيصورت م

 مورد توجه   ي ل آل ي نورگس   ي د در سامانه ي که با   ي گر ي د   ي صرف شود. نکته 
گ توانايقرار  لا   ييرد  به  الکترون  انتقال  کردن     ي هيمسدود 

انتقال حفره   يهين لا يب  يت به سد انرژي ن خاصيانتقال حفره است. ا
م  يهيو لا  مربوط  اينشر  انرژيشود.  کافيبا  ين سد  اندازه  به   يد 

انتقال حفره    يهيه نشر به لا يبزرگ باشد تا از انتقال الکترون از لا 
ا  يريجلوگ چنانچه  انرژيکند.  سد  الکترون   ين  و  باشد   کوچك 
کاهش    يل آلينور گس  يدا کند، بازده سامانهيه نشر انتقال پياز لا 

 و H  استخلاف يدارا هابيترک يعنيب ذکرشده يابد. سه ترکييم

3,CH 3OCH  ي انتخاب شدن به عنوان ماده  ي ت اول را برايخاص  
ز دارا هستند. ير را نياخ  يشدهت مطرحيانتقال حفره دارا بودند، خاص

ا ترکيدرواقع  انرژ  هابين  و  يب  يهم سد  آند  کار  تابع    HOMOن 
نشر و    يهين لا يب  يطور مطلوب دارند و هم سد انرژرا به  هابيترک

LUMO  آن  هايبيترک در  مطالعه  زمورد  است.  يها   ويژگياد 
  ي ت دارد، کوچك بودن سد انرژي ها اهمن سامانهيکه در ا  يگريد
مطالعه    هايبيترک  HOMOن  يب و    يعن يمورد  حفره  انتقال  مواد 

 ه نشر است. يب لا يترک
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بين  فاصله انرژي  و  HOMO ,LUMOهاي  انرژي اوربيتال  ـ  9شکل  
سطح ترکيبهااين  افزايش  به  هاي.  راست   ترتيب  به  چپ   از 
 اند.چيده شده

 

       
 

نظر    هايبيترک   يشدهمحاسبه   (IP)ونشي  يانرژ  ـ  10شکل    مورد 
 .  در برابر 
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يک ديود نورگسيل آلي    هايانرژي مرزي ترکيب  هايسطح  ـ11  شکل
اينديم ) ـ    دولايه.  اکسيد  آلومينيوم  ITOقلع  آند،  هيدروکسي  ـ    8( 

منيزيم  لايه (3Alqکوينولينات) آلياژ  نشر،  ترکيبـ  ي  کاتد،    هاي نقره 
 ( HTLي انتقال حفره)مورد مطالعه لايه

 يل آلي ود نورگسيتر باشد، بازده دکوچك   ين سد انرژيهرچه ا
 هاي ب ي ترک   HOMO  ي گر سطح انرژ ي تر خواهد بود. به عبارت د ش ي ب 

باشند تا  گر  يدكيك به  يد نزدينشر با  يهيب لا يانتقال حفره و ترک
 ي دارا   هابيرد. ترکيانجام پذ  سادگينشر به    يهيانتقال حفره به لا 

   ز ي را ن   ويژگي ن  ي ا   پيشين   ويژگي   دو   افزون بر   CH 3H ,OCH ,3گروه  
فاصله  و  ترکآن  HOMOن  يب  يدارا هستند  و  لا ي ها   نشر   يهيب 

نشر،  يهيك است. با انتقال حفره و الکترون به لا يگر نزديدكيبه 
جفت   ييشود و سپس با بازآرايد ميالکترون تولـ    جفت حفره  نخست

شود  ينشر منتشر م  يهيدشده و نور از لا يالکترون نور تولـ    حفره
 (. 11 تا 9 ي)شکل ها

  ن پژوهش، ي ذکرشده در ا   هاي ويژگي ها و  ت ي کم   همه ن  ي از ب   ي طور کل به 
لا يم در  حفره  حرکت  گفت  به  يهيتوان  حفره   منظور  انتقال 

حفره   ييبازآرا  ي را باعث کاهش انرژياد باشد، زيد زيانتقال حفره با
بازده  يم آليود نور گسيك ديشود که به نفع  ن ياست. همچن  يل 

ونش  ي  يبه انرژ  يل آليك سامانه نورگسيشود طول عمر  يگفته م
حفرهيترک انتقال  بستگ  يب  سطح   يآن  به  وابسته  خود  که  دارد 
ترک  HOMO  يانرژ است. يآن  سطح   ب  ب ي ترک  HOMOهرچه 

انرژ باشد،  بود و طول عمر سامانهونش کمي  يبالاتر    ي تر خواهد 
 .[36]تر خواهد بود شيب يل آلينورگس
ن پژوهش و  يمورد مطالعه در ا  هايبين ترکير از بين تفسيبا ا

به   در    هايويژگيباتوجه   ب يترک  پيشين  يهابخشذکرشده 
تر بوده  دلخواه   هاي ب ي ر ترک ي نسبت به سا  3CHو    3OCHبا استخلاف 

 هستند.   ي ل آل ي نورگس   ي ك سامانه ي   ي طراح   ي برا   ي تر مناسب   ي ها نه ي و گز 
مطالعشايان   در  است  شده    هاي هذکر  و    برايانجام   توسعه 

  هاي ب ي ترک   تر بيش   ي ل آل ي نورگس   ي ود ها ي ه انتقال حفره در د ي بهبود لا 
ها ايپلات  يارگانومتال همچون کمپلکس  و  توجه  يديرين  مورد  وم 

اند      ي ساختار  يها  يدگيچيبر پ  افزون  هابي ن ترکيا  .[3,  1]بوده 
 ها  آن  ي ه نشانيند سنتز و لا يرخوردار و فراي  ييار بالا ينه بسياز هز

ده تر است.  ي چ ي ن پژوهش پ ي مورد مطالعه در ا  هاي ب ي به مراتب از ترک 
مشتق  هاينتيجه که  است  داده  نشان  حاضر     ي آل   هايپژوهش 

نشر فسفرسانس و    ينوبنزن از نظر بهره کوانتوميآمـ    ل يفنـ    يد
  OLEDه انتقال حفره  ي استفاده در لا   براي ك  يي اپتو ولتا   هاي ويژگي ر  ي سا 

 وم قابل رقابت است.  يديرين و ايپلات هايبيبا ترک

 

 يريگجهينت
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ترکيا براين  ا  يب  بررسيانجام  و  پژوهش  حفره  يلا   ين  انتقال  ه 
افزودن گروه با  الکترونالکترون  يهاانتخاب شد.   رنده يپذدهنده و 

انتقال    يهيمربوط به لا   يکيزيف  هايويژگياز    يب تعدادين ترکيبه ا
 DFTبا روش    هاهقرارگرفتند. محاسب  يابيحفره محاسبه و مورد ارز

پا مجموعه  با  است.  اتم   همه  يبرا   TZVP  يهيو  شده  انجام  ها 
خنث  ها بي ترک  يشدهنهيبه  يهندسه حالت  کات  يدر     ي ونيو 

   ي دووجه   ي ه ي زاو   هاي ر يي زان تغ ي آورده شد و با استفاده از آن م دست ه ب 
کات اثر  برابر    يونيدر  در  محاسبه  شدن  با  شد.    ي انرژ  يرسم 

  هابيتر ترکشين مشخصه در بي مشخص شد ا  هابي ترک  ييبازآرا
کاهش مقدار داشته اند    نييجانشنسبت به حالت بدون    جانشينيبا  
ا نتيو  محاسبه  يمطلوب  يجهين  انرژ  ياست.  و   يمرز  يسطوح 

انرژيهمچن گروهي  ين  داد  نشان  باعث    يهاونش  دهنده  الکترون 
 شوند و  يونش مي  يو کاهش انرژ  هاب يترک  HOMOش سطح  يافزا

 يش انرژيافزا  HOMOدارترکردن  يرنده با پايپذالکترون  يهاگروه

ه يدولا   يل آليود نورگسي ك دي  يدنبال دارند. در طراحونش را به  ي
 يرد: سد انرژيگمورد توجه قرار  ي د نکاتيو بازده مناسب با  ييبا کارا

د کم باشد  يمورد مطالعه با  هايبيترک  HOMOن تابع کار آند و  يب
نشر  يهين لا يب ين سد انرژيق حفره بالا باشد. همچنيتا بازده تزر

 اد باشد تا از انتقال الکترون  يد زيانتقال حفره با  يهيلا LUMO و  
  HOMO  ي سد انرژ   ، ن ي ا   بر   افزون کند.    ي ر ي انتقال حفره جلوگ   ي ه ي به لا 
د کوچك ينشر با  يهيب لا يترک  HOMOمورد مطالعه و    هايبيترک

لا  به  حفره  انتقال  تا  گآساننشر    يهيباشد  بيتر صورت  از  ن  يرد. 
ترکيا  هايبيترک پژوهش  استخلاف  ين  با   CH3H ,OCH ,3ب 
 ت هستند. ين سه خاصيا يدارا
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