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ILYAILERYEY X (electroluminescence, EL) &, HAKICEIZEMZ LR NTIREES. A
WHRARZAVDER EL (X RAY—FI+00BRTLEDTARTLAELTT TICERIESATEY. ]
E.ILXVTLNTARTUVAPRBRBAAXBE~AOIGAZBIEL-ERAR/MTTHOA TS, B EL
RFPIZBEVTIE, FYITOBERBEICLY—EIERMEFH 25%. ZFEIEREFH 75%DEIETERSN
%, LIz >T. B EL ZFOSNFILDOIZIE. KEBHLELDI=FEMBFEHNREICLICERT
BIRNANHELLD, BGEMERLERE R F (thermally activated delayed fluorescence, TADF) #4¥4& . = EE)
t?é&ﬂ%;(ﬁ'ﬁr}’E#ﬁf%étu’ﬂ#ﬁﬂ#of:& EHELZFORAMBELTHRATHS[1]. LHRE
ETIXERIEEFEZCATIIET. D FREROERMT[2]CHY EL M OB MAREL S FTRA 4B
FICHRYHA TE[3-5], AMBTIEEFILRZHEICEINT, TADF #MHOI VTG FiREtEd %
RHL. & TADF ## (m-bisCzTRZ) ZRAFE L 1=[3]. RAMNERHIZF—T 5L T, m-bisCZTRZ 1% 54%
DRIAEFINEEZTRTENDM oIz, B PL BIEMNS. ZD55 34.3%H TADF ICHXET ST hh o
f=o SO KT, m-bisCZTRZ IFE/WWZEEREF oS I EEZTRI ML, AR EL FZFORLMH
ELTHERATHALHFSND,

=5

TADF [F2D M@z, T1—>S1 ~DHIEFREL.
FRITHC S-S ~DEHEFELLTRENS . & Sy < EERRE
YDBIETIEL, Ti—S BEMREIL T1—So FERST : T1 AEST
KFLHEET B, TS HEMRKEE@BEMIZIIE |
BOTBISIE, TOREE TioSo RIBSKITE o o : e
ELYHET BBENH D, SHITIE Sy, T KBRS A 15 &
DIHLF—E AEsr B INECT BTENEHTIS, 2 i 1EE
S1—SoERET R IE L S1—So MERFTRIFELFRET D L I
2o T. S1—>S RS RIBFEBASEB=HIZIE. S: SO v + A4

—So BT R IEIRE (k) > S1—So FEERST 5K 7F (knr) &7
BRFEREAMPBELIND, ZDLSIZ. TADF ##
DEAXNFEER LSE IO kEkn DREZENKELGDESICL, BEFTRFLVELEHFRFOAN
RIYPTVREREEZERTILENHD,

AEst Z/INEKT B1=81ZI1F. HOMO & LUMO ZZERBHIIZH S AL IE D FEREADNEHNTHS, S1 45
YIZ T KREIZx LT HOMO-LUMO BB A X B THDIHESE . AEst (&

Figure 1. TADF # # D ke F K EBEFE
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ERE D, Tl provo BEY grumo [FEREN, m-bisCzTRZ p-bisCzTRZ
HOMO & U LUMO O FEEZERT . Ff=. 11
BEUIT r [IMMEERERT . ()XND. AEs &
INECT BT=IZ[E HOMO &£ LUMO D ELYEE
promo(r1)gLumo(r) (gromo(r2)eLumo(rz)) #INSLT
nIFENIEADDN D, ZDT=HIZIE HOMO &
LUMO OSFHBEZERMBICHEESE S LG5
FRENERSND,

ke & So-S1 EIDBREIUBFE—AUL o EBER
L. —#&IZ, uo BREVDFIEIEVNELNEETR
Fouo [T So iREEE SREDEFRBERDEL
YZERE poZxBALT

tyo = L Pio(x)—ex)dx 1)

EREDopo (FUEER x Z2EHETLHEHTH
Y. 3RTEBMADRHERT , ()EMD. p1o K
ELREEFH OBEMNENEE o BREGEEFD
ZehhhBb, HOMO-LUMO EBMXEMTHSD
58 . pro~promo(X)pLumo(X) EIE L TES, LT=Hi»
T.HOMO & LUMO DOELYEENKEVNDFIE
REG K ETT EHFSND, LHLEAD, HOMO
& LUMO DELRYEEEEASESHE, AEst DIF
KIZH#-oT TADF DFEBEMNEESNSD, TDT=0.
TADF #H D5 FEEHIEEFILFHEITE DL
BELGEFREOHENEREND,

ABFZE Tl Gaussian 09 A5 S LZEFERALT So,
Sy, TIIRBEZEEE L=, SORED N FREDREL
HEHWIZEFIREDETEIZ(X PBE0/6-31G(d)i&% . HOMO HOMO
S, i REBDFHEICEIREIKEE ERAERE
(time-dependent density functional theory, TD-DFT)
FEEAV, B850tz S, T KEBOIRILE—1D
AEst =&t ELT=,

Figure 2. (a) m-bisCzTRZ &K U(b) p-bisCzTRZ
D5 FHE&E. HOMO 25U LUMO

RBR-ER

2 [Z m-bisCzTRZ & U p-bisCzTRZ M4 F#&i&E. HOMO ST LUMO %7K, p-bisCzTRZ (& m-
bisCzZTRZ DEEEMATHY. m-bisCzTRZ LIEM) Tz JLR) T O UEGLENILINY — ILERML E D FEE 4L
BINEL-OTWNS, SSTIEM LM T OUERELEN LN — L E L EDFEE LB A HOMO & LUMO
DEMELRYE LU AEsT IZEZBEEETARD=0IZ, m-bisCzTRZ EL U p-bisCzTRZ N EFIREZE LLER
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BETLTz, B 2 /5. m-bisCzTRZ MDA H HOMO &
LUMO QZEMERYANSNIENDMS, CDE "L
MELYDERERBLT, AEs DI EIEIF m- N
bisCzTRZ M ANV NELN(m-bisCzTRZ : 0.195eV; p-
bisCzTRZ: 0.343 eV) . m-bisCzTRZ & p-bisCzTRZ
M LUMO £L8F % &, p-bisCZTRZ DHHELS (F:igtﬁnio MIZZ=ZRT O DR FREELU
mLTLBIEN NS, COEREFARL=OHIC,
FIZIZVNITOUDEBRRED S FREZHELZ. B 3 [CN)TzZ)LNT7OU O ZEITHERLE:
LUMO #/R9 . LUMO DR filE Co, D iRFLETKEL Cn DiRFRLTIHEN, ZDFHER. C, DRFRITHILN
J—ILNBA SNz p-bisCzTRZ DA, Cn DRFIZEA SNz m-bisCzTRZ £YHKEA LUMO D537
ERTEBZAOND, CDFIT NITIZIILNITOURBLEAIL N — LML EDFEEMEEEZ ST T,
HOMO & LUMO DZERELZYZEHIFEIL . AEst TR S S5 EMNAIRETH S,
EHWELRFOEAMBLELTOFEAKERRDS L
=812, m-bisCzZTRZ DF—T &% (6 wt%:DPEPO
HEEE) OXYELEARTz, COR—THED®
3t & F U Z ( photoluminescence quantum vyield,
PLQY) (& 54% TdH o7z, B 4 [CAR)—V D AT TR
FELT=.300 K &5 K IZHITHR—TEED@E PL
BEETT. WThOBEICBVWTLEFTRDM
WE—VERFGOBERSNEASNT-, REM
BADBREILEEFRICHEMEXRTEIEMNS, £ Figure 4. 6 wt % m-bisCzTRZ: DPEPO #Z&E[RMD
EHMAE TADF SRS EEADND, B - BRA.
PL DAIEHERNS PLQY DNEIRERIEL DL, 300 K TIE 19.7% (= @) HAE I, 34.3% (= dg) AY TADF [
HXT 5N otz T2 5K TRIELIZU D HRARIMLERILARIMLM G, AEst (£ 0.09eV ERTE
Lotz Op & Oy DIEN L, RAIZKY m-bisCzTRZ ZHAMBEL TRV -EH EL TFONBEFHE
EHETES,

Intensity (arb. unit)

Time (ms)

Meoe = 0.25@1>p+{o.75+0.25(1—ol>p)}1 (D(;) Mow (3)

CIToy(= -1 LU ow(= 0.2-03) IEZENZEN. AW EL RF DXV T7HESHELLUTIZHREL
DETHD. QR &Y. nege = 7.2-108%ERFLONT-, BEDRIAEMBERAV AR EL RFITOLTIE
neqe = 5-7.5% TH D EM B, m-bisCzTRZ [(LBE DHESMBE LES EL FAUMFEEZRT LBFINS, K
ARTIEIMIZL=RAEM B OEFIRELHEFTLT-, TR . Materials Studio DEPa2—I/LTHS Amorphous
Cell, MS Forcite 2 AL, 2 FREIKEICH (TS ERE@E - RARROMBRAICIMYBA TG, SHETES
N FREREICEALTIE, XRIETHWV-FEICLYZDZ LM ERFLO2HD. BIRFTEIZLS
RYBWEBREDTNARITAEDHEHIET, MHRARICRIDERAREBELZVLEEZA TS,
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