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Was  INFINITE?

was und wer?
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(Grober) Ablauf

9:00 Grundlagen der Organischen Elektronik
- 10 min Pause -
10:10 Von Solarzellen GUber Sensoren zu OLEDs

- 10 min Pause -

[oiger.de]

11:20 Einblicke in die aktuelle Forschung am IAPP
- Mittagspause in der Mensa -
13:15 Einblicke in unsere Labore

14:20 Abschluss und Evaluation
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Lernziele

Ihr...

.. entwickelt ein grundlegendes Verstandnis fir organische
Halbleitermaterialien mit Fokus auf kleine Molekule und versteht
konzeptionelle Unterschiede zu konventionellen Halbleitern.

.. kennt Anwendungsszenarien in Photonik und Elektronik und konnt Vor- und
Nachteile beurteilen.

.. bekommt authentische Einblicke in aktuelle Forschungsfelder am IAPP.

.. kennt Tatigkeitsfelder fur Physiklaborant:innen und Physik-Laborassistent:innen
auf dem Gebiet der Organischen Elektronik.

.. bekommt authentische Einblicke in Labore und exemplarische Herstellungs- sowie
Messmethoden.
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Organische Elektronik an der TU Dresden:
Dresden Integrated Center for Applied Physics and Photonic Materials (IAPP)

‘ /Emerging semiconductors \
(strong focus on organics) nOVGIGd &‘:‘
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Grundlagen der Organischen
Elektronik

» Wann verhalten sich organische
Molekule wie Halbleiter?

> Was ist das Besondere an diesen
Materialien?

» Welche Vor- und Nachteile ergeben
sich?



Konventionelle Halbleitermaterialien: Silizium, Galliumarsenid,...

» Welche Eigenschaften verbindet ihr mit
konventionellen Halbleitern?

» Welche Anwendungen verbindet ihr mit
konventionellen Halbleitern?

> Welche Nachteile verbindet ihr mit
konventionellen Halbleitern?

[wikimedia.org]
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Organische Materialien

» Was davon sind organische Materialien? - Und was organische Halbleiter?

C
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[wikimedia.org]
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Organische Materialien

> Kohlenwasserstoffe mit diversen Heteroatomen (z.B. N, O, Cl, F, S, ...) bis hin zu
Metallorganik-Komplexen (z.B. Iridiumkomplexe als Emitter in OLEDS)

Small Molecules Polymere & Makromolekule
... hiedrige Molekiilmasse ... hohe Molekiilmasse

PMMA
Polymethylmethacrylat

CHs

/
—FCH, —c\ﬂ—n
C=0

[wikimedia.org] [maschinenbau-wissen.de] [ms-viscom.com]
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Elektronische Struktur von (organischen) Molekulen

C CcoO o

> Molekulorbitale (MO) als pg*(60)
Linearkombination atomarer
Orbitale (LCAO-Ansatz)

> Ubliche Molekule mit gerader
Elektronenzahl

» Systematisch von tiefen zu
hohen Energien mit 2 Elektronen
aufgefullt (Pauli-Prinzip):
LUMO (lowest unoccupied MO)
HOMO (highest occupied MO)

- [chemistry.stackexchange.com]
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Elektronische Struktur von (organischen) Molekulen

C Cco O
> LUMO pg*(60)
= Leitungsband konventioneller e,
Halbleiter = S pr*(2m)

— bspw. relevant fir
Elektronentransport

> HOMO
~ Valenzband konventioneller
Halbleiter
— bspw. relevant fir
Lochtransport

» AE = Egomo — ELumo
=~ Bandlucke
— bestimmt bspw. - .
Absorptionsenergie %, 84(30) e — 25

'-F'

— - [chemistry.stackexchange.com]
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Bindungen organischer Molekiule o

» Ti-konjugierte und insbesondere Ketone
aromatische Gruppen als Grundbausteine O

organischer Halbleiter: Hsz
CH

— Symmetrie sorgt fuUr Resonanzstruktur
mit delokalisierten Elektronen
= vergleichsweise schwach gebunden

3

— Delokalisation aus der Ebene
ermoglicht Ladungstransport

— Delokalisation in der Ebene
ermoglicht Finetuning

6 p-orbitals delocalized

[wikimedia.com]
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Von organischen Molekulen zu organischen Halbleitern

» Aromatizitat als Grundbaustein organischer Halbleiter:

L TUD
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[Shinamura et al. Heterocycles 2011, 83, 1187]
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Von organischen Molekulen zu organischen Halbleitern

» Organische Materialien = weiche Materie

— Elektronische Struktur entscheidend durch molekulare Dynamik beeinflusst

- Bl sy
-adiuY

57.5 60.0 62.5 65.0 67.5 70.0 72.5 75.0 77.5 time (fs)
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Von einzelnen Molekulen zu Filmen und Bauteilen

Molecular Electronics Organic Electronics

F4-ZnPC:C50 (1 : 1)
Ceo

ITO/Glass

[Diez-Pérez et al. Nature Chemistry 2009, 1, 635] [Dollinger et al. Organic Electronics 2017, 46, 242]

Bauteile immer funktionelle
Mehrschichtsysteme!
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Von einzelnen Molekulen zu Filmen und Bauteilen

100 nm

~ 100 nm <

Elektrode

Lochtransport.
Danater Akzeptar

Minimaler
Materialverbrauch:

Elektrontransport.

Transp. Blektrode

ca.1g/m?!

1mm ESIIeEEL

L TUD
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Von einzelnen Molekulen zu Filmen und Bauteilen

» Anordnung von organischen Molekulen = Morphologie:

Dominiert von schwachen Wechselwirkungen

1) Einkristalle
.. geordnete, periodische Anordnung

.. von Verfahren abhangig

.. bester Ladungstransport > 1cm?/Vs,

L TUD

DY

insbesondere Van-der-Waals-Wechselwirkungen

der Molekule in dichter Packung

aber fur Anwendungen schwer nutzbar
und stark richtungsabhangig und
defektsensitiv

n-stacking ———

Halbleitertechnologie mal anders ¢ Dr. Sebastian Schellhammer « Slide 17 [Moret & Gavezzotti New J. Chem. 2022, 46, 7626]



Von einzelnen Molekulen zu Filmen und Bauteilen

» Anordnung von organischen Molekulen = Morphologie

2) Polykristalline Filme

on PMMA-SIO,

.. geordnete Nanokristalle

.. von Verfahren und Substrat
abhangig

.. Ladungstransport signifikant
durch Grenzbereiche
limitiert

.. glattere Oberflachen zwischen [Kim et al. NPG Asia Materials 2014, 6, e91]
Filmen
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Von einzelnen Molekulen zu Filmen und Bauteilen

Vacuum g, :?;

E50M0-=0.56V

» Anordnung von organischen Molekulen = Morphologie

]
Y
P
o
o

3) Amorphe Filme

1e-06

. Standard in organischen
Bauteilen

Experiment

Mobility ;. [cm?/Vs
®
o
~

. amorph heil3t nicht
willkurlich
— bspw. bevorzugte
Emitterorientierung

0 200 400 600 800 1000 1200
(Electric field [V/cm])*?

. Eigenschaften des Films
erneut variierbar
— Ultrastabile Glaser
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Von einzelnen Molekulen zu Filmen und Bauteilen

3
o 10 Siwafers ! I |
> Ladungstransport unabhingig von 107 Iyeels
Morphologie schlechter als in .
konventionellen Halbleitermaterialien 10'f Poly-Si 4
— tw. kompensiert durch dunne Filme ¢2’> 10° P o
: : 5 - a-Si:H 3
» Und theoretische Beschreibung e ,f _
weitaus komplexer s 10°F ,A—A’;{.—”.--- i
- > 10-2 - A "‘4¢ |
10000 EE{ smecsa | ] = P ol
Il =2  ‘Giodedee E .-" w
7 Disarder-f — _8 103 u ,‘, _
hl'heu:ies aof . Palycrystalling M::;E_ZWI& 2 -4 I,
chargswanpon [ L—e N[ vl et 107 e pentacene -
20\ B N sl L a thiophene oligomers
111N 2 morshos R | = 107« e polythiopenes i
P I-\-—p Disordered ﬂif;mﬂ:r;x;s:%nm 5 , l l
{Hﬁq :_;E,’_,%? " Percolavan (PER) | 1Q]985 1990 1995 2000
Ff;u —_ :'““i: Charge trarsfer (CT) or nsclear tunneling (NT) |
Year

[Liu et al. Mater. Horiz. 2017,4, 608-618 ]

[Grundmann, Organic Semiconductors. In: The Physics of
' TUD Halbleitertechnologie mal anders « Dr. Sebastian Schellhammer « Slide 20 Semiconductors. Graduate Texts in Physics. Springer, Cham, 2021]



Von einzelnen Molekulen zu Filmen und Bauteilen

» Anordnung von organischen Molekulen = Morphologie

4) Blends = Mischschichten

.. Erhdhung der Funktionalitat des
Films durch die Mischung von
Materialien g , =
— Funktionalitat vs. Komplexitat BV % o o AL L

Bsp.:

- Dotierung von Filmen fur verbesserten
Ladungstransport

- Emitter eingebettet in Hostmaterial in OLEDs

- Donator und Akzeptor gemischt in Solarzellen

—

[Gaul et al. Nature Mat. 2018, 17, 439]
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Von einzelnen Molekulen zu Filmen und
Bauteilen

» Dotierung kann Performanz deutlich verbessern

— verbesserte Leitfahigkeit

— verbesserte Injektion von Ladungstragern

an der Grenzschicht zwischen Elektroden und
organischen Schichten

— p-Dotierung ublicherweise durch

Molekule (z.B. F,-TCNQ)

— n-Dotierung ublicherweise durch

L TUD

Alkalimetalle (z.B. Li, Cs)
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Figure 27. (a) Current—voltage characteristics for a series of

OLEDs with the layer sequence ITO/Fs-TCNQ—TDATA (200 nm)/

Alg; (65 nm)/LiF (1 nm)/Al and (b) luminance—voltage charac-

teristics for the same series of OLEDs. Reprinted with permission
from ref 117. Copyright 2001 Wiley-VCH.

[Walzer et al., Chem. Rev. 2007, 107, 1233]



Herstellungsmethoden

» Trockenprozessierung
z.B. Physical Vapor Deposition

Equilibrium Liquid

m”"”"J || Deposited

Substrate 4 i % Thin Film

Increasing rate

- A Vaporized
Material

) J .
- J

Target

Material '\' - i _ Evaporator

NN\

Heater

[Park et al. INTJ PR ENG MAN-GT 2016, 3, 3971 [Bishop et al J. Phys. Chem. B 2020, 124, 2505]
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Herstellungsmethoden

» Nassprozessierung
z.B. Spin Coating

DISPENSING HIGH SPEED SOLVENT

OF RESIST ROTATION EVAPORATION S o) in Dro P 3D
coating casting printing

@ @

Py o
" W PN

[inseto.co.uk]

Dip Spray Blade
coating coating coating

[M. Gmelch et al., Sci. Adv. 2019]
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Anwendungsarten

e .

lectroge 4 Substrate
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Photonik



Photophysik: Absorption

» Vereinfachte Beschreibung im Orbitalbild

neutrales Molekdl

LUMO

HOMO

-——c-

-0

angeregtes Molekdl

Exziton

Licht bestimmter
Wellenlange

51

stabilisiert
durch Coulomb-
Wechelwirkung
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Photophysik: Absorption

R3 R3
~I N\
» Tuning der Absorptionseigenschaften R~ N\\ R2
-
R1 s R’
Energy [eV] FF
454 35 3 25 2 1.5
120000 - !
— 100000 - ]
6
80000 :
§ .
= 60000 - :
5
£ 40000 - ] ,
g Absorption organischer Molekiile kann sehr
20000 - 1 vielfaltig durch chemische Funktionalisierung
oL | gesteuert werden!

300 400 500 600 700 800

Wavelength [nm] [R. Gresser et al. Tetrahedron 2011, 67, 7148 - 7155]
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Photophysik: Emission

> Fluoreszenz

W
l_l.

+——————

— Ubliche Emission organischer
Molekdule

energy

— schnelle, strahlende Abregung
~ns

absorption
fluorescence
quenching

— gegenuber Absorption
rotverschoben durch
Geometrieanderung
= Stokes-Shift

N
o

[wikimedia.org]

— ahnlich durch Funktionalisierung
verschiebbar wie Absorption
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Photophysik: Emission

» Phosphoreszenz

— langsame, strahlende Abregung

L TUD

~ms -5

... deutlich schneller und effizienter
durch das Einbringen ,schwerer”
Elemente: Ir, Pt, Eu,...

gegenuber Fluoreszenz
rotverschoben

braucht starre Umgebung des
Emittermolekulls, um Verlustprozesse
zu reduzieren

Einbettung in Polymer

inter-system
«, Crossing

u
T

Wn
[

*——————

energy

absorption
fluorescence
guenching
guenching

e e - == -

phosphorescence

N
o

N 'rt_
f..”(’

| A
i LR =N
BT o
o ’

=

4
S

o E)
S\ 5

L <

S
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Photophysik: Emission

» Phosphoreszenz

L TUD

sensitiv gegenuber molekularem
Sauerstoff

Grundlage fur experimentelle
Charakterisierung

Grundlage fur photonische
Bauteile

Moglichkeit zur Erzeugung von
Sauerstoffradikalen

energy

inter-system
«, Crossing

u
LB

wn
[y

absorption
fluorescence
guenching
= - e - e == -
guenching
4_ | | [ | [ |

phosphorescence
(]

— w

o =

(V2]
o
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Photophysik: Zusammenfassung

» Photophysik von Thianthren

10 2.5
S PMMA:1%TA |
s Q00 = =3
> s N S
S| air 10
o 61 -15 O
O -
c 1 )
_‘EU 4], Stokes Shift 10 >
o %’q - —
2 | du.rch 2
< » Relaxierung g
24 0.5 S
O 1 -1 T . 1 OO
300 400 500 600 700

L TUD

Wavelength (nm)
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» Absorption:

erstes Maximum bei ca. 340 nm

= UV

> Fluoreszenz:
sichtbar in Luft und N,,
Maximum bei 430 nm
= blau

» Phosphoreszenz:
nur sichtbar in N,
Maximum bei 510 nm
= grun



Photonik: Sensor fur Wellenlange von Lichtquellen

» Intensitat von Fluoreszenz und Phosphoreszenz abhangig

von der Anregungswellenlange

L TUD

CW spectral irradiance [a.u.]

Cw sp'ectra 42'0 nm
(shutter open)

500 600 700
Wavelength [nm]

J Spectrometer

®,White light source

Monochromator

_~Mechanical shutter

N, atmosphere

Photodetector
450 nm LP filter
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[Kirch et al. Adv. Mater. 2022]
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Photonik: Programmierbare lumineszente Etiketten

» Sauerstoff als Schalter fUr Phosphoreszenz

uv Iight UV light
€ @@
%l |
\AA Polymer host Barrier X =iyl
@> Oxygen O, X D)
@ Emitter \rrl\ (0% ~um ® (‘ &
W\~ Emission & @ \'\’\'\QD (2/. \’\,\'\ QD‘) QJ\H\% inter-system
. o S .
MWW UVimadiation | e 100 ... 1000 um 10 S C\mss'"g
(I Y |
Q
8 e gl o —
= g = o wo | 1
UV-irradiation ) 2 2 g | 2| =
%] 5 o o '8 I
C 3 5 2l &)
o I
v ; Sé v — TO
SO 02

biluminescent emitter

Phosphorescence

Q Acuvatﬂ

[Gmelch et al. Sci. Adv. 2019]
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Photonik: Programmierbare lumineszente Etiketten

» Auch in biologisch abbaubau

HO
R
N N
R = OMe: Quinine R = OMe: Quinidine
R = H: Cinchonidine R = H: Cinchonin

[Thomas et al. Adv. Mater. 2024]
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Von Solarzellen Uber
Sensoren zu OLEDs

» Wie werden organische Halbleiter
in Halbleiterbauelementen
eingesetzt?

> Wo finden wir Bauelemente bereits
im Alltag und wo nicht? Was sind
die Grunde?



Uberblick

Solarzellen & Sensoren Leuchtdioden
[Kaltenbrunner et al. Nat. Commun. 2012] [Miao & Yin, iScience 2022]
Feldeffekt-Transistoren '
[Takeda et al. Sci. Rep. 2016]

unendliches

flexibel

niedriger keine Molekuldesign
O0koogischer : Seltenen ———
EuRabdriick potentiell Erden vielfaltige
transparent biologisch Herstellungs-
abbaubar techniken
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Solarzellen: Von Licht zu Strom
Sehr dUnn <2 mm

= Geringe Masse < 2 kg

.

Flexibel

Einfache Installation

Nur 1 g/m?
organisches Material




Solarzellen: Von Licht zu Strom

» Exzitonen in organischen Halbleitern

neutrales Molekul angeregtes Molekdl
LUMO  -o—-
— Exziton
HOMO -@—@- . . ... neutral
Licht bestimmter ... in organischen Filmen stark gebunden
S0 Wellenlange 5 — g = 4 vs. Silizium: e, = 12

— Wie kann das Exziton in freie Ladungstrager getrennt werden?
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Solarzellen: Von Licht zu Strom

Full o>
ulieren @“9}

» Photoaktive Schicht aus Donator Ceo ‘Q-/
und Akzeptor
— Energetik so gewahlt, dass o Akzeptor
sich das Exziton an der Grenzflache o
in freie Ladungstrager aufteilt S ' .
2
» Akzeptor auch guter Leiter fur Elektronen
W A
20
> Donator auch guter Leiter flr Locher Y LUMO
L3 K LUMO
EF
» Exzitonen nur mit begrenzter Mobilitat HOMO EFA
(ungerichtete Diffusion, da neutral) HOMO
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Solarzellen: Von Licht zu Strom

» Mischung von Donator und Akzeptor,
um Exzitonendissoziation zu verbessern

— immer Grenzflache innerhalb der
Diffusionslange der Exzitonen
erreichbar

— Perkolationsnetzwerk notig, um
weiterhin effizienten Ladungs-
transport zu gewahrleisten

— herausfordernd, ideale Balance aus

Mischung und Entmischung zu
erzielen

L TUD

Donor

Acceptor

Donor

Acceptor

Electrode

7
5 o}

Q

)

Carrier generation efficiency

Bulk-heterojunction

[— l

Electrode
Electrode

Electrode

Electrode

Donor | Acceptor

4_@-3—’

Electrode

Inter-penetrated junction

Heterojunction

Asue|aye podsues Jeuie)

LConvcrsion efficiency = Carrier generation efficiency x Carrier transport efficiency ]
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[Oku et al. Nanomaterials for Solar Cell Applications 2019]
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Von Solarzellen zu Photodetektoren

[© Helatek GmbH]

L TUD

0 Umwandlung von
Sonnenlicht in Elektrizitat

O Betrieb am maximalen
Leistungspunkt

0 Stationarer Betrieb

- Power conversion
efficiency

el

PCE =

P solar
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[Wang et al. Adv. Funct. Mater.
2024, 34, 2313689]

Slide 42

Q Strahlungssignal zu
elektrischem Signal

0 Kommt drauf an,
typische
Sperrspannung

O Schnelle Reaktion

- Specific detectivity

EQOE
D*ocQ

lhoise



Organische Photodetektoren bereits konkurrenzfahig

17 . ) - .
10 T T Specific detectivity
.. BLIP300K 1 ) .
1018 .y ; — Erhéhung der external quantum efficiency (EQE)
| . ) 3
.... ...O ~'; 1 '
s Jaan __SiPD « — Reduktion des Rauschstroms i, ,ise
10" .50 0% & gl ™
X ol InGaAsPD_ . _ | 750,
14 L . ,._’ T _‘_._ _-_— [ . \ \ | Systolic peak
1 =TT e . =
B = s 1
o] © Solution broadband - % R
10 o Vacuum broadband ¥l
Solution narrowband - ( g
®  Vacuum narrowband & - INesofioncich:  Disoic peak
, —— R i N SRR T
300 600 900 1200 1500 1800 D=5
Wave|ength (nm) [Wang et al. Adv. Funct. Mater. 2024, 34, 2313689]
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Von Lichtabsorption zu Lichtemission: OLEDs

> Nicht nur Zukunftsmusik, sondern Global Smartphone Display Market m LCO (liquid Crystal Disploy)
. . . . Size, by Display Type, 2024-2033 (USD Billion) m OLED (Organic Light Emitting Diode)
bereits heute bei mobilen Displays = AMOLED (Active Matrix OLED)
1 m Other Displo es 126.9
marktbestimmend, - onerBEPRYTIPES g
u.a. weil 100 939 101.? ] ﬁ ﬂ
a1 87.3 N [ | |
- exzellente Farben und Kontrast & 0o 754 —

605 65.1 . : : !

- keine Hintergrundbeleuchtung o o mu BB

- nahezu unbeschrankter Blickwinkel « N B

- schnelle Reaktionszeiten (<1 ms) % I I I I I

- geringer Stromverbrauch 0

_ kelne Farb fll ter 2023 2024 2025 2026 2027 2028 2029 2030 2031 2032 2033

- diinne, flexible Bauform T Marketwin oW 7 6% sietarzossimuso . D 125.9B M marketus
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Von Lichtabsorption zu Lichtemission: OLEDs und AMOLEDs

» AMOLED = active-matrix organic light-emitting diode

. zusatzliche Schicht von DlUnnschichtransistoren verknupft mit OLED-Pixel, um
Stromfluss zu steuern Housing

— geringerer Energieverbrauch

— bessere Bildqualitat

— schnellere Refresh-Rate (< 1 ms) Cover Lens

— flexibler, aber auch teurer

— Risiko von Farbubersattigung

Cathode .
[hicenda.com]
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Von Lichtabsorption zu Lichtemission: OLEDs

|
|
| :
| outdoor sighage
|
|
|
|

© AUDI general indoor lighting

traffic signs, car backlights

- Flachenlichtquellen |
- effizienter, leichter und |
homogener computer displays, TV'L high brightness applications
- digitalisiertes
Lichtdesign

portable electronic devices, cellular phones, name tags

| | | | | -
100 1,000 10,000

Luminance (cd/m?)

[static4.arrow.com]
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Aufbau von OLEDs: Die umgekehrte Solarzelle

» Aus Strom (Ladungstragern)

wird Licht Kathode | ?
Emissionsschicht(EML) |
r .. 10V
ochertransport-
> Beliebig komplizierter fur schicht (HTL)
bessere Performanz: Transparente Anode

Elektrontransportschicht, Substrat

Blocking-Layers,

Injektionsschichten,

Dotierung,

komplexere Emissionssysteme,
horizontale Orientierung der Emitter,
Mikrokavitaten,...
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Aufbau von OLEDs: Die umgekehrte Solarzelle
» Emittertypen entscheiden Uber Effizienz NaN H(MDQ),(acac)

» 1. Generation: Fluoreszente Emitter
— nur Singulett-Exzitonen umgesetzt =
Internal Quantum Efficiency (IQE) < 25%

» 2. Generation: Phosphoreszente Emitter
— IQE bis zu 100% fur Metall-Organische
Verbindungen
= Standard fur grine und rote Pixel

> Und blaue Pixel?

Photoluminescence (normalized)

450 500 550 600 650 700
Wavelength (nm)

< TUD Halbleitertechnologie mal anders « Dr.




Aufbau von OLEDs: Die umgekehrte Solarzelle

» Vom Pixel zum Display

Matrice RGB vs Diamond Pixel Pentile

Vielfaltige Anordnungen
in Produkten umgesetzt:

Diamantanordnung
verbessert Scharfe und

Gleichmatig Detailgenauigkeit

und gleich grol3

Blaue Pixel in der Regel
grolder, um geringere
Helligkeit zu
kompensieren

iPhone Xr: LCD/IPS Photo by DisplayMate iPhone Xs: OLED -> au'ch Langleblgkelt
ein Problem
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Aufbau von OLEDs: neue Emitterkonzepte

» Thermisch aktivierte verzogerte Fluoreszenz (TADF)

— O 00000 4

~25% » \~75%
S, " ISC
e e o)

T,
F o9
Large aEg;
v ‘ IC ISC
; "

1%t Gen F-OLED

................................................

{ ® Noble metal free

: ® Short 1,

. (tens or hundreds of ns)

: ® AEg>>04eV

: ® n,~25%

(~62.5% for TTA-F-OLED)
: ® Stable (covalent bonding)

.................................................

L TUD

—p 00D 0D 4

~25% gy ~75%
) N F'ISC
———
S, T
oSOV

@ Noble metal containing
: 0 1

(several ps)

® n,~100%
: ® Coordinate & covalent

bonding
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_—_—
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{ ® Noble metal free
: @ Ippr

(several or hundreds of ps)

g 2} A ESY < 04 eV
® n~100%
: ® Potentially Stable

(covalent bonding)

................................................

[Han et al. Adv. Func. Mater. 2021, 31]



Aufbau von OLEDs: neue Emitterkonzepte

» Hyperfluoreszenz

/\_' Hyperfluorescence (4G) Exciton
Narrow Spectrum R s
High PL intensity
\| __ TADF (3G)
= Phosphorescence (2G)
.a Wider spectrum
E Medium PL intensity
§ Fluorescence (1G)
§ Narrow spectrum
= Low intensity
._&?
Sg ———— S ——r—
TADF Host Fl. Dopant
Wavelength (nm)

A Y . ) . ) [Gawale et al. Front. Chem. 2023, 11]
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Aufbau von OLEDs: neue Emitterkonzepte

» Full-Color Displays dank Color Conversion

L TUD

F
FFTFFTFEETFEL e Ol
FFrFF s f;f

FEFEF rFFTEH A

g
AM-BOLEDs
_ | _ T 3
a = E— 3 A= 622 nm %‘-
— — QY > 85%
! M =
g ~18.5 nm E -E E il E
ey | - | =
£ £ 3 5 3
L~ ] = [= =
)I < - «
400 500 600 700 400 ' © 700 400 500 800 700
velength (nm) Wavelength (nm) Wavelength (nm)
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Aktuelle Forschung auf
dem Gebiet der Organischen
Elektronik am IAPP und
daruber hinaus

Wie sieht Forschung am IAPP aus?

Zwischen Grundlagenforschung und
Engineering



50-200nm

Forschungstatigkeiten rund um organische Photodetektoren

Recombination sTt?tzz Morphology of the Ziele der OSENS-Gruppe am IAPP:
processes [ oA t’)Iend » Besseres Verstandnis fur die
Charge-carrier Novel acceptor zzfﬁ?cpkkg;'k organischer Halbleiter
generation materials

Struktur-Eigenschafts-Beziehungen

. Utilizing crystalline ableiten, um zielgerichtet
Top contact A organic materials maflgeschneiderte Materialien
( HTL — Uz @D zu entwickeln
, ilizing
Donor | materials Effizienz von Bauteilen verbessern
: A N Y- ) ) Neue Anwendungsfelder
Acceptor (s X his YD = M'C(;E:C:’Ci)gcal erschlieen
_ ETL
2D topological photonics
ITO for lasing & sensing
Substrate—

Surface

Doping of organic recombination

transport layers
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Grundsatzliche Forschungsanliegen

> Besseres Verstandnis entwickeln

.. von Materialien
— zielgerichtetes Design maligeschneiderter Materialien

.. von Effekten der Bauelemente
— verbessertes Design
(bspw. Optimierung der Lichtauskopplung bei OLEDs)

» Neue Anwendungen erschliel3en

» Nachhaltigkeit verbessern

[Kim et al. Nature Commun. (2025) 16, 11606]
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Grenzen experimenteller Forschung

» Resultat ist immer Produkt der gesamten Probe/ y
des gesamten Bauelements | Emission shift i ol
= top-down Ansatz a

» Variationen sind nicht immer so systematisch
moglich, wie man es sich wunscht

Normalized emission (a.u.)

» Veranderungen in den Resultaten durch
Variation konnen Ergebnis vielfaltiger Effekte sein

300 400 500 600 700 800
Wavelength (nm)

Ursache fir Blauverschiebung
der Emission neuer

» Nicht immer sind alle gewunschten Messaufbauten _
phosphoreszenter Emitter?

verfugbar
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Erganzung durch Materialsimulationen

» Umgekehrter Ansatz: Bottom-Up Analyse von Materialien und Phanomenen

Einzelmolekiile mm) Molekiilcluster mm) Filmausschnitte
Einflussder chemischen Einfluss kurzreichweitiger Einfluss langreichweitiger
Struktur auf elementare Wechselwirkungen Wechselwirkungen

Eigenschaften

N oA
R e g
0 @
> (3 1»’ (,”; ~ 50 n m
o ‘9 0
&, [
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Erganzung durch Materialsimulationen

» Einzelmolekulstudien: Verbindung von Geometrie, Dynamik und Elektronischer Struktur

11— IR
> 1— Raman
GJ ot -
~ 4y}
o B
) C |
o 2
LIJ —. 0,5 =
O £ T
= o
O [
T
0 - III e Jl‘ll J
T T T I T T ' I '
0,5 1 0 500 1000 1500 2000
Zeit / ps Wellenzahl / cm’”’
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Erganzung durch Materialsimulationen

» Einzelmolekulstudien: Verbindung von Geometrie, Dynamik und Elektronischer Struktur

HOMO
O] o
£ 5 1
P o B CEEE——
) 2
> 100 - & ~» =
o S 0 9°9%. 0
P 2 0,5+ “" * 7
o < ,
- i @© -
> -
R £
S =
& 2 $
0 - 0 - T ,,i} ¥ 5
0 500 1000 1500 0 500 1000 1500 2 J K &
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[Schellhammer et al. Chem. Mater. (2017)]
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Erganzung durch Materialsimulationen

» Einzelmolekulstudien: Zielgerichtete Ableitung von optimierten Designstrategien

Ausgangspunkt: Kovalente Brucke Intramolekulare
Ph,-benz-aza-BODIPY und Planarisierung Wasserstoffbrucken
A =70 meV A =51 meV AN =52 meV

[Schellhammer et al. Chem. Mater. 2017]
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Erganzung durch KI-erweiterte Materialsimulationen

» Maschinelles Lernen bietet vielfaltige Chancen fir die Organische Elektronik, z. B.

» Methodische Verbesserungen:
z. B. Simulationsparameter ohne explizite Rechnungen

» Verringerung des Rechenaufwands:
z. B. Bestimmung von Eigenschaften allein auf der Grundlage der Geometrien

» Materialscreening & Extraktion empirischer Zusammenhange:
z. B. Zusammenhang aus Energieniveaus, Molekllgrél3e und Reorganisationsenergien

L TUD

Terminal group



Labtour

3 rotierende Gruppen:
1) PLTs
2) Labororganisation

3) Vakuumtechnik & Evaporation
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