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填表说明

一、本表要求按顺序逐项填写，项目要实事求是，讲究诚信，不能有雷同，表达要明确、严谨。空缺项要填“无”。一律用A4纸打印，于左侧装订成册。

二、申请参加本项目团队人数不得超过4人（1人为立项负责人，参与合作研究者1-3人）。

三、申请参加本项目的个人或团队必须聘请教师作为项目指导教师，并请指导教师在申请书上签名。

四、项目执行周期一般为1年半，允许项目开展1年后申请提前结题。
五、本表由指导教师所在院系初审，签署意见后，由学院统一保存。

一、项目基本情况
	项目名称
	叠层有机发光二极管中电荷产生层的电荷转移机制研究

	项目所属一级学科（可以是一种或多种跨学科）
	物理学

	项目来源
	☑学生自选课题           □导师科研项目    

	
	☑与专业实践相关         □ 与课程设计相关

是否以USRP课题为基础  □是 ☑否  如果是，请填写USRP课题名称：


	成果导向
	□以参与科创竞赛为导向，请填写竞赛名称：
☑以发表学术论文或专利为导向

	负责人
	姓名
	学号
	所在院系
	专业
	手机
	E-mail

	
	金志叶
	23012746
	物理学院
	应用物理学
	13816386247
	jinzhiye0209@163.com

	参与

组员
	盛开
	23012732
	物理学院
	光电信息科学与工程
	17301704877
	2724610740@qq.com

	
	谢俊杰
	23012807
	物理学院
	光电信息科学与工程
	15000236810  
	2205099932@qq.com

	
	屈宇帆
	24012983
	物理学院
	光电信息科学与工程
	18701861977
	3084593307@qq.com

	指导教师
	姓名
	吕昭月
	所在院系
	物理学院

	
	联系电话
	无
	手机
	13681863954
	E-mail
	lvzhaoyue@ecust.edu.cn 

	
	职务/职称
	副教授
	主要研究方向
	有机光电子器件与材料


二、项目申请理由
	
项

目

背景和

意义
	（选题的来源，国内外同类研究工作的现状、方法、难点等，前期准备工作）

	
	有机发光二极管(Organic light-emitting diode, OLED)作为第三代显示技术，以其高效、柔性、自发光和广视角等优势成为热门研究方向[1-2]，其性能可通过有机发光分子和材料的多样性和官能团修饰进行精细调控。另外，OLED器件的柔性特点具有广阔的潜在应用场景，为诸多创新应用如折叠屏、腕带式手机等提供可能[3-4]。然而，OLED器件的发光亮度与电流密度成正比，这意味着在需要高亮度显示/照明的场景下，器件的工作电流会显著增加，从而加速有机功能层的损耗，缩短器件寿命。为了克服这一难题，叠层OLED (Tandem OLED, T-OLED)结构应运而生。T-OLED通过中间连接层将多个发光单元串联起来，使得电子和空穴分别注入不同的发光单元，从而有效降低器件的工作电流，延长器件寿命。同时，T-OLED的发光亮度和电流效率可以达到常规单发光单元器件的n 倍（n为发光单元数），在高亮度显示场景下具有显著优势。
高性能T-OLED的关键在于中间连接层的有效性。理想的中间连接层应具备高透明度、高导电性，并能有效产生载流子，因此也称为电荷产生层(Charge generation layer, CGL)[5]。目前，文献报道的有效CGL结构主要包括金属/金属氧化物、有机/金属（或金属氧化物）、n型掺杂有机层/p型掺杂有机层、n型/p型有机异质结，其中，本征n型和p型有机材料构建中间连接层的研究最为广泛，这类材料具有良好的光学和电学性能，与OLED制备工艺相容，构筑中间连接层时无需复杂的掺杂工艺[6]。
n型/p型有机异质结型CGL由两种或两种以上有机材料形成异质结，在界面处由于能级结构差异，导致电荷转移，从而产生载流子。传统研究中，在材料选择和器件构筑方面主要依靠试错法，研究成本较高；另外，通过紫外光电子能谱(Ultraviolet Photoelectron Spectroscopy, UPS)和X射线光电子能谱(X-ray Photoelectron Spectroscopy, XPS)表征n/p有机异质结的界面能带，测试相关电容器件的电容-电压（C-V）特性，从宏观层面分析电荷产生机理[6-7]，几乎没有从理论计算和分子层面上研究和探讨n/p异质结的电荷产生机制。基于此，本项目将通过第一性原理计算，基于Marcus电荷转移理论[8-9]和量子力学模型[10-11]，计算电荷转移相关参数（重组能、电子耦合强度、电子转移速率等），从分子层面探索n/p异质结的电荷产生机制，为构筑有效的n/p异质结中间连接层提供理论指导，推动T-OLED的研究和发展。
鉴于近年来有机受体化合物1,4,5,8,9,11-六氮杂苯甲腈(HAT-CN) （n型材料）与空穴传输材料（p型材料）构筑的n/p有机异质结型CGL备受关注[12-16]，且性能优异，本项目选取HAT-CN和相应空穴传输材料为研究对象，通过软件模拟计算研究二者之间的电荷转移机理。拟选取的空穴传输材料包括N,N'-二(1-萘基)-N,N'-二(苯基)联苯胺(NPB)[12]、4,4',4'-三(N-3-甲基苯基-N-苯基氨基)三苯胺(m-MTADTA)[13]、4,4'-环己烯[N,N-双(4-甲基苯基)苯胺](TAPC)[14-15]、酞菁铜(CuPc)[16]等，相关有机材料分子结构如图1所示。通过计算不同材料之间的电荷转移参数，结合器件性能，分析其电荷产生能力，从分子层面阐述电荷产生机理，揭示材料性质与电荷产生性能之间的关系，为CGL材料的选取和高性能T-OLED的设计提供理论指导。
[image: image9.png]



图 1 文中所提有机材料分子结构
 SHAPE  \* MERGEFORMAT 



图 2 高斯软件计算的HAT-CN和CuPc基态分子的几何结构和前线分子轨道
项目组成员在指导老师指导下，前期已学习了相关基本理论，初步掌握了基本计算程序，为本项目的顺利开展奠定坚实基础。图2所示是前期通过高斯软件计算的HAT-CN和CuPc基态分子的几何结构和前线分子轨道。
参考文献：
[1]李继军, 聂晓梦, 李根生, 等. 平板显示技术比较及研究进展[J]. 中国光学, 2018, 11(5): 695-710.
[2]周钰卜, 潘钰宇, 何国晖, 等. 柔性白光有机发光二极管的研究进展[J]. 半导体技术, 2024, 49(5): 397-416.
[3] 王和金,杨学凯,张嵩,等. 聚酰亚胺在折叠AMOLED显示中的应用及发展[J]. 液晶与显示,2022,37(4):451-458.
[4]乐金显示有限公司. 可折叠显示装置:CN202311024750.8[P]. 2023-10-31.
[5] J. Peng, R. Wang, S. Wang, et al. Charge-generation structures and their applications in light-emitting devices[J]. Journal of Physics D-Applied Physics, 2024, 57: 333001.

[6] J. Yuan, X. Guo, W. Liu, et al. Investigation on the mechanism of charge generation in organic heterojunctions: Analysis of I–V and C–V characteristics[J]. Organic Electronics, 2021,88: 105979. 

[7] N. Chen, J. Man, C. Shi, et al. Mechanistic studies of Yb2O3/HAT-CN connection electrode in tandem semiconductor devices[J]. Applied Physics Letters, 2023, 123: 141602.

[8] R.A. Marcus. On the Theory of Oxidation‐Reduction Reactions Involving Electron Transfer. I[J]. The Journal of Chemical Physics, 1956, 24: 966-978. 
[9] R.A. Marcus. On the Theory of Electron‐Transfer Reactions. VI. Unified Treatment for Homogeneous and Electrode Reactions[J]. The Journal of Chemical Physics, 1965, 43: 679-701.
[10] S. Efrima, M. Bixon. On the role of vibrational excitation in electron transfer reactions with large negative free energies[J]. Chemical Physics Letters, 1974, 25: 34-37.

[11] S. Efrima, M. Bixon, Vibrational effects in outer-sphere electron-transfer reactions in polar media[J]. Chemical Physics, 1976, 13: 447-460.

[12] J. P. Yang, F. Bussolotti, Y. Q. Li, et al. The role of gap states on energy level alignment at an α-NPD/HAT-CN6 charge generation interface[J]. Organic Electronics, 2015, 24: 120-124. 
[13] 袁晟杰,张一鸣,马剑剑,等.基于HAT-CN/m-MTDATA中间连接层的叠层OLED光电性能研究[J].物理实验,2022,42(09):8-14+20.
[14] J. Yuan, W. Liu, J. Yao, et al. Highly efficient charge generation and injection in HAT-CN/TAPC heterojunction for high efficiency tandem organic light-emitting diodes[J]. Organic Electronics, 2020, 83: 105745.

[15] M. Zhu, S.-Q. Sun, W. He, et al. Perovskite/organic hybrid tandem light-emitting diodes with an external quantum efficiency of over 40%[J]. Journal of Materials Chemistry C, 2024, 12: 2623-2628.

[16] Q. Chang, Z. Lü, Y. Yin, et al. Highly efficient tandem OLED based on a novel charge generation layer of HAT-CN/CuPc heterojunction[J]. Displays, 2022, 75: 102306.

	项

目

申请理由
	（项目团队成员具备的知识基础、能力素养、兴趣特长和已参加的科研等条件）

	
	项目团队成员为物理学院大二、大一学生，具有良好的数理基础，成绩优异，通过专业基础知识的学习以及较为丰富的课外知识储备，对量子力学、固体物理等相关领域有一定的了解与认识。各成员具备良好的文献检索能力和团结协作精神，并积极与老师、学长沟通学习，曾多次参加物理类竞赛和创新实验等课题研究，有一定的创新研究经验。各成员对光电子器件物理等相关研究方向很感兴趣，今后打算在电子器件相关领域进一步深造，希望通过本项目研究进一步培养物理思维、科学素养，加深对相关物理概念的理解并提升创新能力。


三、项目研究内容

	项目研究的主要内容及目标
	（主要研究内容，重点和难点，研究思路和方法等）

	
	主要内容：通过量子化学软件计算不同p型材料与HAT-CN n型材料之间的电荷转移参数（重整能、电子耦合系数、振动频率、电子转移速率等），从分子层面探索p型材料与n型材料之间的电荷转移机制，结合器件性能分析其电荷产生能力和电荷产生机理，并进一步讨论提高或抑制电荷转移的方法，制备高性能叠层有机发光二极管器件。

研究重点： n型材料HAT-CN与不同p型材料之间的电荷转移速率与电荷产生机理，并探讨提升T-OLED器件性能的方法。

研究难点：（1）电荷转移相关参数的准确获得；

（2）从分子层面阐明电荷产生机理。

研究思路与方法：

通过软件模拟，计算不同给体与HAT-CN受体之间的电荷转移参数。

计算p型材料和HAT-CN各单体分子的几何结构和电子结构；

构建p型材料、HAT-CN双分子体系，优化其几何结构，并计算重整能、转移积分（电荷耦合系数）、振动频率及电子转移速率等相关参数；

结合相关器件性能，阐述电荷转移机制，分析电子转移速率对器件性能的影响规律。

构筑新型的n/p有机异质结作为CGL，制备高性能T-OLED。
设计器件结构，通过真空蒸镀法制备T-OLED器件，测试器件的光电性能，探究新型CGL的有效性，分析其电荷产生机理。

研究目标：从分子层面阐述HAT-CN与空穴传输材料形成的CGL的电荷产生机理，为有效CGL的设计提供理论指导，并制备高性能T-OLED。至少在核心期刊发表1篇研究论文。 

	项目创新点
	通过理论计算从分子层面阐述HAT-CN与空穴传输材料形成的CGL的电荷产生机理，提出设计有效CGL的创新思路及研究方法。


四、项目进度安排

	项目进度安排
	（查阅资料、自主设计项目研究方案、实验研究、数据统计、处理与分析、研制开发、中期检查、填写结题表、撰写研究论文和总结报告、参加结题答辩和成果推广等）

	
	第一阶段：(2024.09-2024.12)

查阅文献资料，深入了解叠层有机发光二极管的发光机制以及电荷产生层的电荷产生理论。学习使用Gaussian16等仿真计算软件，能够对简单的单体分子进行结构优化和电子结构的计算，探索泛函和基组对几何结构和电子结构的影响。

第二阶段：(2025.01-2025.06)
计算两个及以上分子进行结构优化，并计算分子间电荷转移相关参数（重整能、电子耦合常数、振动频率、电子转移速率等）。

第三阶段：(2025.07-2025.12)

结合电荷转移参数和相关器件性能，研究不同p型材料与HAT-CN之间的电荷转移规律，探究提高或抑制电荷转移的方法，阐述电荷产生机理。
深度分析模拟计算数据，撰写论文并投稿，准备中期考核资料。

第四阶段：(2026.01-2026.09)
设计新型CGL并制备T-OLED，测试和分析器件性能，同时进行相关成果孵化，参加相关学术类竞赛。
收集、整理项目研究结题的相关成果和材料。修改论文，并撰写项目结题报告。
图3所示是项目进度安排甘特图。
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图 3 项目进度安排甘特图


五、项目实施条件

	项目实施的条件

和资源
	（依托的科研或教学实验基地，实验仪器设备的配置，图书资料，实验或实践场地等项目实施的条件）

	
	文献与数据库资源：华东理工大学图书馆购买了中国知网、万方数据资源、Web of Science等多个国内外数据库和电子资源，为基础理论学习和文献调研奠定了基础。
计算机软、硬件设施：学校和学院拥有Gaussian、Materials Studio、VASP等多种材料计算软件的使用权和高性能计算机群。部分高精确度计算可通过购买超算中心服务器机时解决。

器件的制备和性能表征设备：LN-386SA 多源有机气相沉积系统(即：真空蒸镀设备)、光电测试系统(Keithley 2400 电源、Keithley 4200 半导体参数仪、Konica Minolta 分光辐射亮度计 CS-2000) 、等离子体清洗机(Best EQ)、紫外臭氧处理设备、去离子水系统、超声波清洗机等。


六、项目预期效果及成果形式

	项目

预期成果及其形式
	（学术论文、专利申请、竞赛获奖、开发软件、研制产品、项目鉴定，推广应用等，其中前三项至少任选其一）

	
	在核心期刊发表1篇研究论文；
设计一种性能较高的材料搭配方案。

	结合专业学习的计划
	（是否有进一步深造的想法？如何通过参与项目研究加强专业学习，培养自身的实践能力、科研能力。）

	
	项目组成员对科学研究充满浓厚的兴趣，并且都有进一步深造的打算。

在资料收集阶段，团队进行了大量的国内外文献检索和阅读，包括HAT-CN在有机电致发光二极管中的应用等知识。该过程增强了团队成员的信息检索能力与英文阅读能力，同时对该研究方向的前沿科技领域有了更深入的了解。对资料的学习使成员在未来的专业学习避免重复研究、学习先进的研究方法、提升学术写作能力并启发研究灵感。

通过学习计算软件的使用，如Gaussian 16，并结合相关理论进行计算，不仅进一步加深了对HAT-CN与不同p型材料之间电荷转移的了解，还深入学习了量子力学等方面的知识，与课内课程紧密结合，拥有新的以模拟仿真的视角学习、理解课内知识的角度。

在数据处理阶段，对采集到的数据进行分析和整合，培养严谨求实的治学理念、塑造坚持不懈的研究品格、学会团队协作。


七、项目经费预算

	项目经费使用计划
	（包括大概支出科目（含配套经费）、金额、计算根据及理由，如果别的经费支持请说明）



	
	支出科目

金额（元）

计算根据及理由

实验材料费
2000
移动硬盘、U盘等
交通费用
1000
市内交通支出

文献出版费
3000
论文版面费

图书资料

1000

图书、打印/复印文献资料

计算机计时

3000

模拟计算使用

总计
10000



八、指导老师意见

	指导教师意见及指导计划
	（指导教师指导项目实施的机会和安排，并从项目学科性、前沿性、可行性、研究性、可操作性和成效性加以评价）

	
	本项目结合学科前沿，有较强的创新性，与学生的专业密切相关，同时难度也适合本科生完成，项目负责人和成员有很好的物理、化学和计算机基础，学习能力强，为项目的顺利实施提供了人力资源保障。项目所需的计算软、硬件资源、实验条件等学院和学校配套完整，保障了本项目实施的软硬件条件。作为指导教师，我将为项目实施提供必要的软硬件设施并全程提供指导（文献资料的查询、软件使用、数据处理与分析及论文写作等），保证项目的顺利完成。通过本项目，学生的创新能力、科学素养将得到完整的训练和很好的提升。

                                  指导教师签字： 吕昭月                

2024年11月 21日


九、审查意见

	答辩专家组意见
	答辩专家组签字：                

年  月  日

	学院意见
	学院负责人签字：                

年  月  日

（学院盖章）

	学校意见
	负责人签字：                

年  月  日

（盖章）


附：华东理工大学“大学生创新创业训练计划”项目承诺书
为确保“大学生创新创业训练计划”项目的顺利实施，本项目承诺遵守以下条款要求：
1  在项目实施的过程中遵守学校有关规定，恪守学术规范，真正做到诚实守信，实事求是；
2  项目经费严格按学校 “大学生创新创业训练计划”项目管理的有关规定执行，按照专款专用原则，保证项目经费的有效合理使用； 

3  接受学校及学院对本项目的检查与监督；
4．保证研究项目的有序进行，并按华东理工大学“大学生创新创业训练计划”项目管理办法的要求，接受学校的中期检查。
5  按期完成研究项目并由负责人提交结题报告及有关研究成果、项目经费决算（含使用明细）、等材料，并且归还仪器设备、工具、资料等；
6  因主观原因致使项目无法执行的，将根据实际情况退回全部或部分资助经费；
7  研究成果如果需要按技术秘密进行保密的，项目负责人及指导教师应制定具体方案并报学校批准；
8  凡研究工作有发明创造，经学校科研院审查符合条件的，可由科研院协助申报专利，以保护知识产权，维护学校的合法权益；
9  本承诺书由本项目全体成员及指导老师签字并经创新创业教育中心确认后生效，如有违反，愿承担相应责任。
项目成员（签字）： 金志叶   盛开   谢俊杰   屈宇帆
指导教师（签字）： 吕昭月

 2024  年  11  月 20 日

说明：  本承诺书是华东理工大学“大学生创新创业训练计划”项目管理和经费划拨的依据。
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