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RESUMEN
Se realizé un estudio comparativo de las propiedades electrénicas y quimicas de dos compuestos
del tipo donador-aceptor: uno a base de trifenilamina y otro de trifenilfosfina. Mediante quimica
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computacional, ambos compuestos fueron analizados empleando la teoria de funcionales de la
densidad (DFT, por sus siglas en inglés) y la teoria de funcionales de la densidad dependiente
del tiempo (TD-DFT, por sus siglas en inglés). Se realizé el andlisis de los niveles de energia del
orbital molecular mas alto ocupado (HOMO) y del orbital molecular mas bajo desocupado
(LUMO), con el objetivo de determinar si los niveles cumplen con las condiciones necesarias
para su empleo como capa emisora de luz (EML, por sus siglas en inglés) en diodos emisores
de luz organicos (OLED, por sus siglas en inglés). Ademas, se estudié el comportamiento
espectral de emision mediante TD-DFT, empleando el conjunto base 6-31G(d) y variando el
funcional entre CAM-B3LYP, M06-2X y M11, con el fin de establecer una metodologia adecuada
para el analisis comparativo. A partir del analisis de la banda de emision maxima (Aemmax), se
concluyd que el compuesto basado en trifenilamina presenta mayor eficiencia energética como
material emisor en OLEDs.

Palabras clave: DFT, OLED, emision, trifenilamina, trifenilfosfina

ABSTRACT

A comparative study was conducted on the electronic and chemical properties of two donor—
acceptor type compounds: one based on triphenylamine and the other on triphenylphosphine.
Using computational chemistry, both compounds were analyzed employing Density Functional
Theory (DFT) and Time-Dependent Density Functional Theory (TD-DFT). The energy levels of
the highest occupied molecular orbital (HOMO) and the lowest unoccupied molecular orbital
(LUMO) were examined to determine whether the levels meet the necessary conditions for use
as an emissive layer (EML) in organic light-emitting diodes (OLEDs). Additionally, the emission
spectral behavior was studied using TD-DFT with the 6-31G(d) basis set, varying the functional
among CAM-B3LYP, M06-2X, and M11, in order to establish an appropriate methodology for
comparative analysis. Based on the analysis of the maximum emission band (Aemmax), it was
concluded that the compound based on triphenylamine exhibits higher energy efficiency as an
emissive material in OLEDs.

Keywords: DFT, OLED, emission, triphenylamine, triphenylphosphine

1. INTRODUCCION

Uno de los dispositivos mas innovadores en la ultima década son los dispositivos OLEDs los
cuales requieren de poca energia para la generacién de luz en pantallas electrénicas. Sin
embargo, estos dispositivos presentan desafios al tener un costo elevado y una vida util limitada
(Bauri et al., 2021). Los dispositivos OLEDs se componen principalmente de un anodo, una capa
de transporte de huecos (HIL, por sus siglas en inglés), una capa emisora de luz (EML, por sus
siglas en inglés), una capa de transporte de electrones (EIL, por sus siglas en inglés) y un catodo.
En los OLED la capa emisora de luz que se componen de un compuesto “organico” se encarga
de la recombinacion de electrones y huecos para formar excitones que al desexcitarse emiten
fotones (luz visible) (Bauri et al., 2021). Los compuestos a base de trifenilamina como EML ha
ganado interés cientifico debido a sus propiedades electrénicas. Por otra parte, la trifenilamina
posee una estructura similar a la trifenilfosfina la cual tiene un bajo costo y gran estabilidad
quimica por lo cual podria ser empleada como EML (Rybakiewicz et al., 2017). Con la quimica
computacional es posible hacer un andlisis aproximado de las propiedades electrénicas,
estructurales y quimicas de las moléculas antes de ser llevadas al laboratorio, lo que proporciona
informacion valiosa para la experimentacién de nuevos compuestos. Con lo anterior, empleando
DFT y TD-DFT se realiz6é la comparacion de un compuesto a base de trifenilamina y uno de
trifenilfosfina con el fin de observar su comportamiento y propiedades electrénicas como EML
para OLEDs.

2. MARCO CONCEPTUAL

Pagina 768 de 773



\%%

UﬁngE Actas del X Congreso de Investigacion, Desarrollo e Innovacion de la Universidad Internacional
T o de Ciencia y Tecnologia /ISSN L 2953-3163

En un estudio experimental, se analizaron las propiedades electronicas y quimicas de nueve
compuestos organicos a base de oligoeno conjugado con grupos fenilo. De estos, dos
compuestos estan basados en trifenilamina, los cuales mostraron buenas propiedades
fotoelectroquimicas, incluyendo una emisidn en la region visible cercano a los 550 nm (Kitamura
et al., 2004). Finalmente, el equipo de trabajo realizé un estudio computacional de los
compuestos presentados en este trabajo empleando los métodos DFT y TD-DFT para el analisis
de las propiedades fotofisicas. En esta investigacion, se encontré que la trifenilfosfina cumple
con las caracteristicas necesarias para ser empleada en DSSC; sin embargo, la trifenilamina
muestra mejores propiedades como sensibilizador (Baez Castro et al., 2025).

3. MATERIALES Y METODOS

El estudio computacional se realizé con la paqueteria Gaussian 16 (Frisch et al., 2016),
empleando la teoria funcionales de la densidad (DFT) (Vignale & Rasolt, 1987) para la obtencion
de las estructuras minima energia y el analisis de niveles de energia se utilizé el funcional hibrido
Meta-GGA MO06 (Zhao & Truhlar, 2008) y el conjunto de base 6-31G(d) (Hehre et al., 1972;
Rassolov et al., 2001). Con la teoria de funcionales de la densidad dependiente del tiempo (TD-
DFT) (Burke et al., 2005), se obtuvieron los espectros de emision y sus transiciones electronicas
empleando el funcional M06-2X (Zhao & Truhlar, 2008), M11 (Verma et al., 2019) y CAM-B3LYP
(Yanai et al., 2004), con el conjunto base 6-31G(d).

4. RESULTADOS Y DISCUSION

La estructura de TFN y TPN se encuentran representados en la figura 1a. En la figura 1b se
representa la estructura basica de un OLED donde el 4nodo es a base Oxido de Indio y Estafio
(ITO), el HIL se compone de N,N"-Di(1-naftil)-N,N'-difenil-(1,1"-bifenil)-4,4'-diamina (NPD), la EML
se representan con los compuestos TNA y TPA mostrados en la figura 1a, la EIL se compone del
complejo tris(8-hidroxiquinolinato) de aluminio (Algs) y el catodo a base de Fluoruro de litio y
aluminio (LiF:Al). Una de las condiciones para que la EML cumpla su funcién en el mecanismo
de un OLED es necesario que el nivel LUMO de EIL (Algs, —3.0 eV) debe estar ligeramente
debajo del nivel LUMO de la EML, para un transporte eficiente de electrones del catodo hacia la
EML. Ademas, el nivel LUMO de la HIL (NPD, -2.3 eV) debe estar sobre el nivel LUMO de la
EML para evitar que los electrones se filtren hacia el anodo. Por otra parte, el nivel HOMO de la
EML debe estar por debajo del nivel HOMO de la HIL (NPD, -5.3 eV) y del nivel HOMO de la EIL
(-5.9 eV) lo que mejora la recombinacién de cargas en la EML y con ello la eficiencia luminosa
del OLED, ya que facilita la inyeccion de huecos desde la HIL hacia la EML vy evita la fuga de
huecos hacia la EIL. Con el analisis anterior y la figura 1c se observa que TNA cumple con lo
necesario para ser una EML eficiente. Por otra parte, el compuesto TPA cumple solo con algunas
de las condiciones mencionadas por lo que no tendria una buena eficiencia energética.

Figura 1
a) Estructura quimica de TNA y TPA. b) Diagrama basico de un OLED para TNA y TPA. c) Esquema de
los niveles de energia HOMO/LUMO de TNA y TPA como EML en OLEDs.
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El analisis de los espectros de emision en la figura 2 y la Tabla 1 de TNA y TPA muestra que
TNA presenta una banda se absorcion maxima (Aemmax) cercana al valor experimental (494 nm),
siendo M06-2X el funcional mas preciso (493 nm). En contraste, TPA exhibe desplazamiento
hipsocromico con CAM-B3LYP (467 nm) y M11 (422 nm), mientras que M06-2X genera un
desplazamiento batocrémico, atribuido a la sobrestimacion energética del funcional. Por su
precision en sistemas con fuerte transferencia de carga, se seleccioné6 CAM-B3LYP para el
analisis. Con este nivel de calculo, se observa que sustituir nitrégeno por fésforo reduce la Aemmax
de 477 nm a 467 nm, indicando que TNA requiere menos energia para emitir luz.

Figura 2

Espectros de emision tedricos de los compuestos TNA y TPA.
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Tabla 1
Banda de emisiébn maxima de los espectros de emision tedricos.

Banda de emisién maxima (Aemmax)

Funcional
Compuestos CAM-B3LYP M06-2X M11 Experimental
TNA 477 nm 493 nm 469 nm 494 nm
TPA 467 nm 540 nm  422nm = -

5. CONCLUSIONES

El analisis comparativo de los compuestos TNA y TPA como materiales emisores en OLEDs
muestra que TNA tiene caracteristicas electronicas y Opticas superiores para su uso en
dispositivos emisores de luz. La alineacién de los niveles HOMO/LUMO indica que TNA cumple
con los requisitos necesarios para una inyeccion y recombinacion de cargas eficientes, lo que
mejora su rendimiento como capa emisora. Por otro lado, TPA no cumple del todo con estos
criterios, lo que limita su eficiencia energética. Los espectros de emisién tedricos, calculados
mediante TD-DFT con diferentes funcionales, revelan que TNA tiene una banda de emisién
maxima que se acerca mas al valor experimental, especialmente con el funcional M06-2X. Sin
embargo, se eligio CAM-B3LYP como el mas adecuado para el analisis debido a su precision en
sistemas con fuerte transferencia de carga.
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