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4鄄(1,2鄄二苯基)乙烯基鄄4忆鄄(N,N鄄二苯基鄄4鄄乙烯基苯胺基)联苯及其
二氟取代衍生物的电子结构与光谱性质
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摘要： 分别采用 B3LYP/6鄄31G(d)和 CIS/6鄄31G(d)方法对 4鄄(1,2鄄二苯基)乙烯基鄄4忆鄄(N,N鄄二苯基鄄4鄄乙烯基苯胺
基)联苯(A)及其二氟取代衍生物(B-F)的基态(S0)和单重激发态(S1)的几何构型进行了全优化,计算获得了电离
势 IP、电子亲和势 EA等相关数据,并采用含时密度泛函(TD鄄DFT)方法计算了上述化合物的电子吸收和荧光发
射光谱.研究结果表明,化合物 A及二氟取代衍生物 B-F在 469-474 nm蓝光区域主发射峰的强度远远大于
372-387 nm范围的次发射峰,说明此类化合物具有纯度较高的发射光谱;主链苯环上的二氟取代(B, C和 D)使
最低空轨道(LUMO)能级明显降低,有利于提高电子注入;芳胺基苯环上的二氟取代(D和 E)使分子最高占据轨
道(HOMO)能级明显降低,电离势增加,能隙变大,有利于抑制空穴越过发光层向电子传输层输运,减少界面处激基
复合物的形成,同时起到光谱蓝移的效果;既是主链苯环上也是芳胺基苯环上的二氟取代衍生物 D更有利于平
衡电子鄄空穴的注入,应该具有更加优良的发光性质.
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Abstract： Electronic structures and spectroscopic properties of 4 鄄[ (1 ,2 鄄diphenyl) 鄄4 忆 鄄(N ,N 鄄diphenyl 鄄4 鄄
vinylbenzenamine)] biphenyl and its difluorinated derivatives were studied. B3LYP/6鄄31G(d) and CIS/6鄄31G(d) methods
were used to optimize the ground and excited state geometries, respectively, and the data for ionization potentials (IPs)
and electron affinities (EAs) were also obtained. Absorption and emission spectra were calculated using time鄄dependent
density functional theory (TD鄄DFT) based on ground and excited state geometries. We found that the main emission peak
intensity at 469-474 nm is far more larger than the second emission peak at 372-387 nm, which indicates that this type
of compound has its own highly pure emission wavelength. Difluoro鄄substituted derivatives on the benzene of the
main chain (B , C and D) cause an energy lowering of the lowest unoccupied molecular orbital (LUMO) energy
levels obviously, which facilitates the injection of electron carriers from the metal electrode. Difluoro鄄substituted
derivatives on the benzene of benzenamine (D and E) cause an energy lowering of the highest occupied molecular
orbitals (HOMO) obviously. The increasing of IP and energy gap, which is proper to hold hole transfer from the
emission layer to the electron transport layer, reduces the formation of exciplexes at the interface and causes a blue鄄
shift of spectra. The difluoro鄄substituted derivative of benzene on both the main chain and benzenamine (D) is better for
a balance of electron and hole injection which should result in even better emission properties.
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白色有机电致发光器件(OLED)作为获得全彩
色显示的最佳方案之一,近年来备受广大研究工作
者的关注[1].为获得较大的发光效率,不仅要求电子
和空穴能进行有效的注入、输运和复合,而且需要电
子鄄空穴注入均衡.由于空穴的传输速率明显高于电
子,使得电子和空穴往往在偏离发射层的位置复合,
从而导致发光效率降低.目前,对于 OLED器件,发
光效率高且结构稳定的绿光和红光器件已经得到很

好的发展,但是蓝光材料仍存在着发光效率低和纯
度不高等问题[2-4]. 为了有效提高 OLED的性能, 通
常采用特殊手段修饰阳极或阴极以及掺杂等方法来

改善器件的发光效率 [5,6]. 1995 年 Hosokawa 等 [7]报

道,联苯乙烯衍生物(DSA)因其空间位阻效应使分
子平面发生扭曲,阻止了与空穴传输层界面形成激
基复合物,从而提高了发光效率. 2007 年 Jeon等 [8]

合成了一种新型的联苯乙烯类化合物(4鄄(1,2鄄二苯
基)乙烯基鄄4忆鄄(N,N鄄二苯基鄄4鄄乙烯基苯胺基)联苯 A,
见图 1), 它作为一种掺杂剂在发光层起着双重作用,
一方面它抑制了空穴向阴极的传输,使空穴聚集在
发光层; 另一方面它提高了电子的传输速率. 此化
合物在 469 nm 蓝光区域存在一很强的发射峰. 目
前虽然对 OLED器件材料的性质及应用已有不少
研究[8-10],但基于化合物 A的几何结构、电子传输及
光谱性质方面的理论研究还未见报道.另外,已有研
究发现,在材料的某些位置进行氟取代修饰可以改
变前线轨道能级差并能加快电子的迁移率等 [11,12].
因此,有必要从理论上对化合物 A的电子结构及光

谱性质进行研究,以期为实验合成性质更加优良的
OLED材料提供理论指导.

本文以A为母体(计算模型见图1), 分别设计了
在主链苯环(B, C和 D)、芳胺基苯环(D和 E)及端基
苯乙烯基苯环(F)上二氟取代的 5个衍生物并进行
量子化学计算研究(衍生物 D既是主链苯环上二氟
取代衍生物,也是胺基苯环上的二氟取代衍生物),
试图对母体化合物 A的电子结构与光谱特性从理
论上予以合理解释,同时考察不同位置氟取代对化
合物几何结构、前线轨道能级、电子传输及光谱性质

等的影响,从而为设计性质更加优良的联苯乙烯类
衍生物材料提供有价值的理论信息.

1 计算方法
实践证明,密度泛函理论(DFT)[13]具有计算成本

低廉、精度较高的特点,已成为当前量子化学计算研
究的一种主要方法之一 [13,14], 特别是 B3LYP[15,16]/6鄄
31G(d)方法在有机共轭体系的结构优化等研究中已
取得与实验极为相符的结果[17,18].另外, 含时密度泛
函理论(TD鄄DFT)[19]在计算大的共轭分子体系光谱性

质方面是行之有效的方法[20,21], 例如在有机染料、二
噻吩基乙烯等体系光谱计算中已被广泛采用[22鄄24].因
此,本文分别采用从头算 HF/6鄄31G(d)方法和密度泛
函 DFT鄄B3LYP/6鄄31G(d)对化合物 A-F分子基态几
何构型进行全优化,并采用 B3LYP/6鄄31G(d)对化合
物A-F分子阴、阳离子的基态几何构型进行全优化,
计算得到了电离能IP和电子亲和势EA;以 B3LYP/

A: R1=R2=R3=R4=R5=R6=R7=R8=R9=R10=H; B: R1=R2=F; R3=R4=R5=R6=R7=R8=R9=R10=H;
C: R3=R4=F; R1=R2=R5=R6=R7=R8=R9=R10=H; D: R5=R6=F; R1=R2=R3=R4=R7=R8=R9=R10=H;
E: R7=R8=F; R1=R2=R3=R4=R5=R6=R9=R10=H; F: R9=R10=F; R1=R2=R3=R4=R5=R6=R7=R8=H

图 1 化合物 A-F的分子结构
Fig.1 The calculated model structures of compounds A-F
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6鄄31G(d)的优化构型为基态构型,用TD鄄DFT方法计
算其吸收光谱; 用单组态相互作用方法(CIS) [25]/6鄄
31G(d)优化得到 A-F单重激发态 (S1)的几何构型,
在此基础上采用 TD鄄DFT 方法计算得到荧光发射
光谱.全部计算工作采用 Gaussian 03程序[26]在陕西

师范大学理论与计算化学实验室联想深腾 1800鄄
Linux系统高性能计算机群上完成.

2 结果与讨论
2.1 基态与激发态几何构型

计算结果表明,对化合物 A-F 的基态几何构
型, HF/6鄄31G(d)与 B3LYP/6鄄31G(d)两种方法分别
优化得到的几何构型参数非常接近,因此表1未列出
HF/6鄄31G(d)方法优化结果,仅列出了 B3LYP/6鄄31G
(d)方法优化基态(S0)和 CIS/6鄄31G(d)方法优化单重
激发态(S1)构型的部分几何参数,其中括号中数据为
S1态的参数.优化结果表明,二氟取代对基态与激发
态 C—C键长变化的影响较小,微小的变化主要发
生在氟取代的苯环上,其中二氟取代位置间的 C—
C键长增长,而邻位的两个 C—C键长均减小,这是
由于吸电子基团氟原子对所取代苯环上 仔电子的

吸引作用所致[27]. 分子在由基态到激发态转变的过
程中通常伴随着几何构型的变化,当化合物 A-F由
基态转变为激发态时,中心链上的C34—C33、C29—
C28、C27—C24、C23—C22、C21—C18、C20—C19等
C—C键长明显缩短,而C34—C29、C28—C27、C25—
C24、C24—C23、C22—C21等C—C键长则明显增长.
这种变化可以从前线轨道分布图(图 2)的特点予以
解释,由图2看出,在最高占据轨道(HOMO)中, C34—
C33、C29—C28、C27—C24、C23—C22、C21—C18、
C20—C19 原子之间具有反键特征, 而在最低空轨
道(LUMO)中表现为成键特征, 由基态转为激发态
时必然引起这些原子的成键效应增强,键长缩短.而
C34—C29、C28—C27、C25—C24、C24—C23、C22—
C21原子之间在HOMO中表现为成键特征,在 LUMO
中表现为反键特征,由基态转为激发态时必然引起
这些原子的成键效应减弱,键长增长.其余键长的变
化趋势也可从 HOMO与LUMO的组成与成键特征
得到合理解释.无论基态还是激发态,所有化合物中
N35 处的三个键角 (A (C37—N35—C32)、A (C37—
N35—C36)、A(C36—N35—C32))均接近 120毅,说明
N35与周围的C32、C36、C37近似处于同一平面.但

表 1 在 B3LYP/6鄄31G(d)和 CIS/6鄄31G(d)水平上分别优化基态和激发态的部分几何参数
Table 1 Selected geometry parameters for the ground and excited states optimized at

B3LYP/6鄄31G(d) and CIS/6鄄31G(d) levels

The data in parentheses are bond length, and dihedral angles, for the excited states computed at CIS/6鄄31G(d) level.

A B C D E F
L(C34—C33)/nm 0.1389(0.1364) 0.1389(0.1363) 0.1389(0.1362) 0.1387(0.1366) 0.1390(0.1369) 0.1389(0.1368)
L(C34—C29)/nm 0.1408(0.1422) 0.1408(0.1425) 0.1408(0.1425) 0.1412(0.1422) 0.1408(0.1424) 0.1410(0.1425)
L(C31—C30)/nm 0.1387(0.1368) 0.1387(0.1367) 0.1386(0.1366) 0.1389(0.1366) 0.1387(0.1365) 0.1387(0.1364)
L(C30—C29)/nm 0.1410(0.1424) 0.1410(0.1427) 0.1410(0.1427) 0.1405(0.1413) 0.1410(0.1422) 0.1410(0.1423)
L(C29—C28)/nm 0.1461(0.1414) 0.1461(0.1410) 0.1460(0.1409) 0.1459(0.1420) 0.1462(0.1414) 0.1460(0.1412)
L(C28—C27)/nm 0.1351(0.1390) 0.1351(0.1393) 0.1351(0.1393) 0.1353(0.1386) 0.1351(0.1390) 0.1351(0.1391)
L(C27—C24)/nm 0.1462(0.1408) 0.1462(0.1408) 0.1460(0.1407) 0.1463(0.1410) 0.1463(0.1408) 0.1463(0.1408)
L(C26—C21)/nm 0.1408(0.1414) 0.1409(0.1412) 0.1411(0.1413) 0.1409(0.1419) 0.1409(0.1421) 0.1408(0.1420)
L(C25—C24)/nm 0.1410(0.1429) 0.1409(0.1428) 0.1411(0.1428) 0.1409(0.1431) 0.1410(0.1426) 0.1410(0.1426)
L(C24—C23)/nm 0.1408(0.1426) 0.1408(0.1426) 0.1402(0.1418) 0.1408(0.1427) 0.1408(0.1430) 0.1408(0.1430)
L(C23—C22)/nm 0.1390(0.1361) 0.1390(0.1362) 0.1391(0.1357) 0.1390(0.1359) 0.1390(0.1363) 0.1390(0.1364)
L(C22—C21)/nm 0.1405(0.1421) 0.1406(0.1418) 0.1400(0.1411) 0.1405(0.1425) 0.1405(0.1415) 0.1405(0.1413)
L(C21—C18)/nm 0.1481(0.1455) 0.1481(0.1460) 0.1481(0.1462) 0.1481(0.1448) 0.1481(0.1455) 0.1481(0.1457)
L(C20—C19)/nm 0.1390(0.1375) 0.1388(0.1372) 0.1390(0.1376) 0.1390(0.1372) 0.1390(0.1375) 0.1390(0.1376)
A(C37—N35—C32)/(毅) 120.2(120.5) 120.3(120.6) 120.3(120.6) 119.1(119.2) 120.3(120.5) 120.2(120.5)
A(C37—N35—C36)/(毅) 119.5(119.0) 119.4(118.9) 119.3(118.8) 120.1(119.9) 119.8(119.2) 119.7(119.0)
A(C36—N35—C32)/(毅) 120.3(120.5) 120.3(120.5) 120.4(120.6) 120.3(120.3) 119.9(120.2) 120.1(120.5)
D(C38C37C32C33)/(毅) 68.6(71.3) 85.0(81.6) 85.3(82.1) 77.7(72.4) 68.2(70.9) 69.2(71.1)
D(C47C36C32C31)/(毅) 68.3(71.8) 85.4(80.8) 85.6(81.3) 85.6(76.9) 71.2(74.6) 68.7(71.6)
D(C30C29C24C23)/(毅) -9.1(-1.2) 12.3(1.5) 10.0(1.4) 1.3(1.1) -14.4(-1.2) 6.9(-0.2)
D(C22C21C18C17)/(毅) 34.5(22.8) -36.8(-29.8) -36.8(-30.6) -35.0(-19.5) 34.8(22.1) -35.4(-24.0)
D(C16C15C3C2)/(毅) -62.6(-71.4) -103.2(-87.2) -100.4(-89.5) -101.7(-97.2) 62.7(72.2) -79.3(-92.0)
D(C20C15C9C10)/(毅) -73.9(-77.9) -75.6(-68.2) -79.2(-73.8) -82.2(-77.2) -71.8(-67.7) -71.4(-77.6)
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苯环 Ar1、Ar2 和 Ar3 并不在同一平面 , 而是大约
按 60毅-90毅夹角呈风扇叶片状排布. 化合物A芳胺
基上苯环Ar1和 Ar2与苯环 Ar3之间的二面角
(D(C38C37C32C33), D(C47C36C32C31))均在70毅左
右,相互交错排列;在主链上的三个苯环之间, Ar3与
Ar4(D(C30C29C24C23))夹角为-9.1毅, 具有一定的共
面性,而Ar4与Ar5夹角(D(C22C21C18C17))为34.5毅,
显著偏离平面;此外,不同位置的二氟取代使得母
体分子中心三个苯环发生不同程度的扭曲,与母体
A 相比 , 除了化合物 E 之外 , 二氟取代衍生物的
构型变化主要发生在 Ar4 和 Ar5 之间的扭转角
(D(C22C21C18C17)), 这是因为主链苯环上二氟取
代后存在着空间位阻效应及 F原子的诱导效应,二
者共同作用的结果造成了不同位置氟取代引起苯环

间的扭曲程度不同.

2.2 前线轨道能级与光谱特性

化合物的HOMO和LUMO的能级高低与能隙大
小等参数是衡量化合物电子激发、传输和发光性质

的重要指标[28], 图 2和图 3分别绘出 B3LYP/6鄄31G
(d)水平上计算所得前线轨道组成特征及能级.从图
3 中看出, HOMO轨道能级的次序为 D约E约C约B约
F约A,而 LUMO轨道能级的次序为 C约D约B约E约F约
A.显然,二氟取代使 HOMO与 LUMO能级均有所
降低,但取代位置不同,其影响有所差异.芳胺基苯
环上的二氟取代(D和 E)使 HOMO能级明显降低,
主链苯环上的二氟取代(B, C和 D)则使 LUMO能
级明显降低,而端基苯乙烯基上的二氟取代(F)则对
HOMO 与 LUMO 的影响较小 . 化合物 D 和 E 的
HOMO能级降低程度比 LUMO能级降低显著, 总
的效果使得其能隙增大,光谱蓝移,与本文计算得到
的光谱数据一致.从图 2看出, HOMO轨道的主要
成分集中在芳胺基,而 LUMO轨道主要由主链苯环
组成,端基苯乙烯基上仅有少量分布.据此可推断,
芳胺基苯环上更强或更多吸电子基团的取代有利于

降低 HOMO能级,主链苯环上的更强或更多吸电子
基团的取代则有利于降低 LUMO能级,这些研究结
果为此类蓝光材料的实验合成提供了理论指导.另
外,前线轨道中几乎不含 F原子成分, 但却使前线
轨道能级降低,说明吸电子基团 F原子具有强烈的
诱导效应.

用 TD鄄DFT方法计算得到化合物 A-F的吸收/
发射波长、激发能、振子强度以及主要的轨道跃迁成

分,结果列于表2.计算得到A的两个吸收峰波长分
别为445.2和363.0 nm,与实验值385和307 nm[8]相比

虽有较大差距,但考虑到计算值是基于气相状态,而

图 2 化合物 A-F的前线轨道分布和部分发射光谱
电子跃迁图

Fig.2 Frontier molecular orbital and partial electron
transition diagrams of compounds A-F

f: oscillator strength

图 3 化合物 A-F的前线分子轨道能量示意图
Fig.3 Energy levels for frontier orbitals of

compounds A-F
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实验测定是在氯仿溶液中进行,溶剂效应对结果必
然有一定的影响[29], 因此, 这样的误差还是可接受
的.从表 2数据可知,化合物 A-F的最大吸收峰都
主要为 HOMO邛LUMO吸收的跃迁. 化合物 A-F
在 469-474 nm范围的主发射可以指认为 LUMO邛
HOMO辐射跃迁,其强度很大.在约 372-387 nm范
围的次发射强度很弱,其中化合物 B与 F可指认为
主要是 LUMO+1邛HOMO跃迁,而 A、C、D与 E则
主要为 LUMO邛HOMO-1跃迁. 对于化合物 A的
发射光谱, 其计算值(473.8 nm)与实验值(469 nm)[8]

非常吻合.主发射峰的强度(f=2.27)约是次发射峰强
度(f=0.25)的 9倍,这是化合物 A光谱纯度高的原因
之一.结合图 3前线轨道分布和表 2数据可知,化合
物A的发射光谱可以近似指认为仔鄢(中间联苯)邛仔
(芳胺基)跃迁,并伴有主链到端基苯乙烯跃迁属性.
另外,从理论上推断,如果化合物具有比 A高的跃
迁能和低的 HOMO轨道能,则其应具有比 A 好的
空穴阻挡能力. 计算结果表明, 二氟取代衍生物 D
具有较高的跃迁能和较低的 HOMO轨道能,因此衍
生物 D应是一种潜在的空穴阻挡材料.
2.3 空穴阻挡与电子注入

电离能可看作是在分子上添加空穴或抽取电子

能量变化,电子亲和势可看作是在分子上添加电子
或抽取空穴的能量变化,通过考察分子的电离能和
电子亲和势的值可获得分子得失空穴或电子行为的

相关信息[30],电离能和电子亲和势定义如下:

IPV=E+(0)-E0(0); IPA=E+(+)-E0(0);
EAV=E0(0)-E-(0); EAA=E0(0)-E-(-)

式中, IPV和 IPA分别为垂直和绝热电离势, EAV和

EAA分别为垂直和绝热电子亲和势; E-(0)、E+(0)分
别为中性分子几何构型下阴、阳离子的能量; E-(-)、
E+(+)分别为阴、阳离子几何构型进行优化后的能量;
E0(0)为中性分子的能量; E0(-)、E0(+)分别为中性分
子在阴、阳离子几何构型下的能量.

表 3给出了在 B3LYP/6鄄31G(d)水平优化各种
分子和离子几何构型的基础上计算得到的各种电离

势(IP)和电子亲和势(EA).从表中看出,化合物 A-F
的垂直电离势变化次序为 D跃E跃C跃B=F跃A,垂直电
子亲和势的变化次序为 C跃D跃B跃E跃F跃A,即二氟取
代衍生物的电离势和电子亲和势均有不同程度增

表 3 在 B3LYP/6鄄31G(d)水平上计算的化合物 A-F的
垂直电离势 IPV、绝热电离势 IPA、垂直电子亲合势 EAV和

绝热电子亲和势 EAA

Table 3 Vertical ionization potential IPV, adiabatic l
ionization potential IPA, vertical electron affinity EAV,
adiabatic electron affinity EAA of compounds A-F at

B3LYP/6鄄31G(d) level

表 2 TD鄄DFT方法对化合物 A-F吸收/发射波长(姿)、振子强度(f)、激发能(EV)以及轨道跃迁成分的计算结果
Table 2 Absorption and emission wavelength (姿), oscillator strength (f), and

excitation energy (EV) of compounds A-F computed by TD鄄DFT

a) absorption spectrum, b) The values are experimental data taken from Ref.[8], c) emission spectrum; H, H-1, H-2, L and L+1 represent HOMO,
HOMO-1, HOMO-2, LUMO and LUMO+1, respectively.

Compd.
Absa Emc Expt.b

姿/nm f EV /eV 姿/nm f EV /eV 姿/nm
A 445.2 1.79 2.79 473.8 2.27 2.62 469.0

363.0 0.43 3.42 378.0 0.25 3.28
B 437.0 1.54 2.84 473.1 2.16 2.62

-
367.0 0.46 3.38 374.1 0.25 3.31

C 436.8 1.65 2.84 473.0 2.22 2.62
-

366.4 0.51 3.38 376.5 0.21 3.29
D 421.9 1.81 2.94 469.1 2.30 2.64

-
320.0 0.45 3.87 387.3 0.24 3.20

E 421.7 1.83 2.94 469.6 2.32 2.64
-

360.4 0.41 3.44 378.2 0.20 3.28
F 433.3 1.49 2.86 472.4 2.17 2.62

-
349.7 0.64 3.55 372.5 0.22 3.33

Transition(%)
H邛L(89)
H-1邛L(81)
H邛L(90)
H邛L+1(81)
H邛L(89)
H-1邛L(73)
H邛L(88)
H-2邛L(48)
H邛L(88)
H-1邛L(79)
H邛L(89)
H-1邛L(88)

Expt.b

姿/nm
385
307

-

-

-

-

-

Transition(%)
L邛H(82)
L邛H-1(53)
L邛H(81)
L+1邛H(63)
L邛H(81)
L邛H-1(72)
L邛H(82)
L邛H-1(86)
L邛H(81)
L邛H-1(74)
L邛H(81)
L+1邛H(72)

Compd. IPV/eV IPA/eV EAV/eV EAA/eV
A 5.79 5.69 0.61 0.82
B 5.86 5.76 0.69 0.91
C 5.89 5.80 0.73 0.94
D 5.95 5.85 0.72 0.91
E 5.92 5.80 0.68 0.88
F 5.86 5.76 0.67 0.89
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加.与母体化合物 A相比,芳胺基苯环上的二氟取
代(D和 E)使得电离势明显增加, 有效地抑制空穴
越过发光层向电子传输层输运,从而提高器件的发
光效率;而主链苯环上的二氟取代(B, C和 D)使得
电子亲和势明显增加,电子注入能力提高,有利于电
子鄄空穴注入的平衡.因此综合考虑,衍生物 D应该
比已实验合成的 A 具有更优良的发光性质.另外,
可以进一步预测,在 Ar3芳环上(Ar3既属于主链苯
环,也属于芳胺基苯环)采用更多或更强吸电子基团
修饰(D 的类似物)可能更有利于电子鄄空穴注入的
平衡,提高 OLED器件的发光效率.

3 结 论
通过对 4鄄(1,2鄄二苯基)乙烯基鄄4忆鄄(N,N鄄二苯基鄄4鄄

乙烯基苯胺基)联苯(A)及其 5 种二氟取代衍生物
(B-F)的电子结构和光谱性质进行理论研究, 得到
如下结论:

(1)化合物 A及二氟取代衍生物 B-F在 469-
474 nm蓝光区域均有一很强的主发射峰,其强度远
远大于 372-387 nm范围的次发射峰, 这是化合物
A具有高纯度发射光谱的原因之一.

(2)主链苯环上的二氟取代(B, C和D)可有效降
低化合物LUMO能级,提高电子注入能力,增强发光
效率.由此可以推断,主链苯环上的更强或更多吸电
子基团的修饰有可能获得性能优良的电子传输材料.

(3) 芳胺基苯环上的二氟取代 (D和E )使得
HOMO能级降低,电离势增加,有利于抑制空穴越过
发光层向电子传输层输运,减少界面处激基复合物
的形成,提高发光效率,同时起到光谱蓝移的效果.由
此可以推断,通过在芳胺基苯环上更强或更多吸电
子基团的修饰有可能合成更加高效的空穴阻挡材料.

(4)既是主链苯环上二氟取代,也是芳胺基苯环
上二氟取代衍生物 D更有利于电子鄄空穴注入的平
衡,提高器件的发光效率与纯度,可能具有更加优良
的发光性质.
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