Влияние градиента подвижности носителей заряда на форму пространственной зависимости темпа рекомбинации в органических светодиодах
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Одним из главных недостатков современных органических светоизлучающих диодов (ОСД), в особенности синих, является их малый эксплуатационный ресурс. Ключевая причина деградации ОСД связана с деградацией органических эмиссионных слоев (ЭС) и их интерфейсов, главным образом в зоне электронно-дырочной рекомбинации, где высока плотность экситонов [3]. В результате плотность энергии в этих зонах также высока, что приводит к деградации органических полупроводниковых материалов [6]. Величиной, характеризующей области высокой экситонной плотности, может служить пространственный профиль темпа рекомбинации носителей заряда. Пространственная зависимость темпа рекомбинации в эмиссионном слое определяется подвижностью носителей заряда, относительной диэлектрической проницаемостью, и величиной барьеров между уровнями верхней занятой молекулярной орбитали (ВЗМО) и нижней свободной молекулярной орбитали (НСМО) соседних слоев [1]. В данной работе с помощью численного моделирования, основанного на дрейф-диффузионной модели, приближении бимолекулярной рекомбинации и модели Пула-Френкеля для подвижности носителей заряда [5], было исследовано влияние градиента подвижности носителей заряда на форму пространственной зависимости темпа рекомбинации носителей заряда.
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Рис. 1. Пространственное распределение темпа рекомбинации носителей заряда
(м-3·с-1) при плотности тока 120 A/м2 с указанием соотношения интегральных вкладов рекомбинации для слоев №2 (эмиссионный) и №3 (электронно-транспортный, ЭТС) (а); энергетическая диаграмма моделируемого ОСД (б); Спектры электролюминесценции экспериментального устройства и сумма спектров электролюминесценции ЭС и ЭТС с весами, полученными из моделирования (в).
На рисунке 1а показано, что при учете градиента подвижности носителей заряда в модели Пула-Френкеля (µ~exp{E1/2}) профиль темпа рекомбинации значительно изменяется и соотношение интегрального вклада рекомбинации ЭТС к ЭС становится выше на 7 порядков. Сравнение (рис. 1в) спектра электролюминесценции экспериментального устройства и суммы спектров ЭТС [2] и ЭС [4] с весами для разных численных схем, подтверждает корректность данных, полученных при учете градиента подвижности (сумма спектров электролюминесценции ЭС и ЭТС с весами для схемы без учета градиента подвижности не приведена, поскольку вклад ЭТС в общий спектр ничтожен).
Результаты моделирования согласуются с результатами эксперимента и могут быть использованы для прогнозирования характеристик ОСД. Важно отметить, что необходимые для моделирования параметры могут быть получены из многомасштабного моделирования молекул [7]. Таким образом, появляется возможность моделировать готовые устройства и их характеристики на основе только теоретически рассчитанных и еще не синтезированных материалов, а значит рационального молекулярного дизайна материалов для ОСД и самих ОСД. 
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