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摘要　 采用 ４⁃甲基⁃２，５⁃二苯基吡啶（ＭＤＰ）、 ５⁃甲基⁃２⁃苯基吡啶（ＰＭＰ）作为配体， 设计合成了 ２ 种新的绿色

磷光铱（Ⅲ）配合物 Ｉｒ（ＭＤＰ） ２（ＰＭＰ）（１）和 Ｉｒ（ＭＤＰ）（ＰＭＰ） ２（２）． 系统测试了 ２ 种配合物的光物理和电化学

等性质， 并通过单晶结构和理论计算讨论了材料的分子结构、 堆积结构对光电性能的影响． 利用配合物 １ 和

２ 制备的绿色磷光器件实现了高性能的电致发光， 最大外量子效率（ＥＱＥ）分别为 ２２ ４％和 ２０ ７％， 功率效率

（ＰＥ）分别为 ８６ ０ 和 ７７ ５ ｌｍ ／ Ｗ， 且滚降较小．
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有机电致发光二极管（ＯＬＥＤ）作为一类主动发光器件， 具有发光效率高、 功耗低、 轻、 薄、 柔性及

无视角限制等优点． 经过数十年的快速发展， ＯＬＥＤ 技术在显示和照明等方面的应用达到或接近了实

用化水平． ＯＬＥＤ 发光材料主要有荧光材料、 磷光材料以及热致延迟荧光材料． 其中， 以金属铱 Ｉｒ（ ＩＩＩ）
配合物为代表的磷光材料具有更高、 更稳定的效率和亮度， 是目前绝大多数平板显示屏（包括手机和

电视）所采用的主要发光材料体系［１～８］ ． 多年来， 相关领域的研究者们开发出大量性能优异的 Ｉｒ（ＩＩＩ）磷
光配合物材料［９～１４］， 根据采用配体的不同可分为两类： 一类是以经典配合物分子 Ｉｒ （ ｐｐｙ） ３（ ｐｐｙ：
ｂｉｓ（２⁃ｐｈｅｎｙｌｐｙｒｉｄｉｎａｔｏ⁃Ｎ，Ｃ２′， 苯基吡啶） 为代表的均配型铱配合物 Ｉｒ （ Ｃ ＾ Ｎ） ３（ Ｃ ＾ Ｎ 为有机螯合配

体［１５，１６］）； 另一类是以 Ｉｒ（ ｐｐｙ） ２（ ａｃａｃ） （ ａｃａｃ： ａｃｅｔｙｌａｃｅｔｏｎａｔｅ， β⁃羰基酮）为代表的非均配型铱配合物

Ｉｒ（Ｃ＾Ｎ） ２（ＬＸ）［其中 ＬＸ 为辅助配体， 通常为含有 β⁃羰基酮类、 哌啶甲酸类、 三唑等基团的有机分

子［１７～２１］）． 辅助配体的主要作用是平衡电荷， 对配合物分子的光电性能影响较小［２２，２３］ ． 相比于

Ｉｒ（Ｃ＾Ｎ） ２（ＬＸ）， 均配型配合物 Ｉｒ（Ｃ＾Ｎ） ３具有更高的电致发光（ＥＬ）效率， 器件耐受性更好， 但配合物发

光颜色的调整要通过对相应的 Ｃ＾Ｎ 配体进行化学结构修饰来完成， 合成步骤较复杂且很难实现一定波

长范围内发光颜色的微调， 这在很大程度上限制了材料体系的进一步丰富．
Ｉｒ（Ｃ＾Ｎ１） ｎ（Ｃ＾Ｎ２） ３－ｎ（ｎ ＝ １， ２）是一类含有不同 Ｃ＾Ｎ 配体的混配型配合物， 其发光颜色介于 ２ 种均

配型配合物 Ｉｒ（Ｃ＾Ｎ１） ３和 Ｉｒ（Ｃ＾Ｎ２） ３之间， 通过对分子中 Ｃ＾Ｎ１和 Ｃ＾Ｎ２ 的比例（即 ｎ 值）大小的控制， 即

可实现配合物发光颜色的调控， 避免对 Ｃ＾Ｎ 配体进行化学结构修饰等较为复杂的合成过程， 是一种简

单、 高效的磷光配合物材料体系的扩展策略． 然而， 目前对于该类混合型磷光分子的报道仍然较少， 其

各项光电性能也需要进一步提高［２４～２６］ ．
本文以 ４⁃甲基⁃２，５⁃二苯基吡啶（ＭＤＰ）和 ５⁃甲基⁃２⁃苯基吡啶（ＰＭＰ）作为 Ｃ＾Ｎ 配体， 设计合成了 ２

种混配型磷光铱金属配合物 Ｉｒ（ＭＤＰ） ２（ＰＭＰ）（１）和 Ｉｒ（ＭＤＰ）（ＰＭＰ） ２（２）， 并对 ２ 种材料的分子结构、
单晶结构、 光物理、 电化学和热力学等性质进行了系统研究． 利用磷光分子 １ 和 ２ 作为掺杂发光客体

制备了电致发光器件， 其效率和亮度与相应的均配型分子基本相当， 达到了很高的水平． 研究结果表

明混配型配合物发光分子是一类有发展前景的、 新型的高性能磷光电致发光材料体系． 更重要的是，



同均配型配合物相比， 混配型配合物具有不对称的分子构型， 有利于提升相应器件的耐受性， 从而实

现更长的寿命［２７，２８］ ．

１　 实验部分

１．１　 试剂与仪器

合成所用的试剂均为分析纯， 未经进一步纯化处理． ４⁃甲基⁃２，５⁃二苯基吡啶、 ５⁃甲基⁃２⁃苯基吡啶、
苯硼酸、 四三苯基膦钯、 三氯化铱和三氟甲基磺酸银均购自上海阿拉丁试剂公司； 碳酸钾、 甲苯、 乙二

醇乙醚、 异丙醇和二氯甲烷均购自北京化工厂．
ＢｒｕｋｅｒＡＶ６００ 型核磁共振波谱仪 （德国布鲁克公司）， 溶剂为 ＣＤＣｌ３ （含内标 ＴＭＳ）； Ｓｃｉｅｎｔｉｆｉｃ

ＩＴＱ１１００ＴＭＧＣ ／ ＭＳ 型质谱仪（美国赛默飞世尔科技公司）； Ｖａｒｉｏ ＥＬ Ｃｕｂｅ 型元素分析仪（德国 Ｅｌｅｍｅｎｔａｒ
公司）； Ｃ９９２０⁃０２Ｇ 型绝对量子效率测量系统（日本滨松公司）； ＦＬＳ９２０ 型荧光分光光度计（英国

Ｅｄｉｎｂｕｒｇｈ 公司）； ＵＶ⁃２５５０ 型分光光度计（日本 Ｓｈｉｍａｄｚｕ 公司）； １００Ｗ 型电化学工作站（美国 ＢＡＳ 公

司）， 以铂电极为工作电极， Ａｇ ／ Ａｇ＋电极为参比电极， 铂丝为对电极， 无水 ＣＨ２Ｃｌ２ 作为溶剂， 配成 ０ １
ｍｏｌ ／ Ｌ 的溶液， 扫描速率为 １００ ｍＶ ／ ｓ； Ｑ５００ 型热重分析仪（美国 ＴＡ 公司）， 氮气气氛； ２０４ 型差示扫

描量热分析仪（德国 ＮＥＴＺＳＣＨ 公司）， 以 １０ ℃ ／ ｍｉｎ 速率进行升温， 氮气气氛； ＰＲ６５０ 型分光扫描式亮

度色度计（美国 ＰｈｏｔｏＲｅｓｅａｒｃｈ 公司）； Ｋ２４００ 型数字源表（美国 Ｋｅｉｔｈｌｅｙ 公司）； Ｓｕｎｌｉｔｅ Ｏｐｔｉｃａｌ Ｐａｒａｍｅｔ⁃
ｒｉｃ Ｏｓｃｉｌｌａｔｏｒ（ＯＰＯ）可调谐激光器［美国 Ｃｏｎｔｉｎｕｕｍ 公司， 配有美国 Ｌｅｃｒｏｙ 公司的 Ｗａｖｅ Ｒｕｎｎｅｒ６１００
Ｄｉｇｉｔａｌ Ｏｓｃｉｌｌｏｓｃｏｐｅ（１ＧＨｚ）数字示波器］．
１．２　 配合物的合成

合成过程均在无水无氧的惰性气体条件下进行． 配合物 １ 和 ２ 的具体合成过程如 Ｓｃｈｅｍｅ １ 所示．

Ｓｃｈｅｍｅ １　 Ｓｙｎｔｈｅｔｉｃ ｐｒｏｃｅｄｕｒｅ ｏｆ ｃｏｍｐｌｅｘｅｓ １ ａｎｄ ２ ａｓ ｗｅｌｌ ａｓ ｃｈｅｍｉｃａｌ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ ｏｆ ｔｈｅ
ｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇ ｈｏｍｏｌｅｐｔｉｃ ｃｏｍｐｌｅｘｅｓ １Ｒ ａｎｄ ２Ｒ

１．２．１　 配合物 １ 的合成　 在氮气氛下， 向 ２５０ ｍＬ 三口反应瓶中加入 ２⁃苯基吡啶 ７ ３５ ｇ（３０ ００ ｍｍｏｌ）、
水合三氯化铱 ３ ５３ ｇ（１０ ００ ｍｍｏｌ）、 Ｃ２Ｈ５ＯＣ２Ｈ４ＯＨ ／ Ｈ２Ｏ（体积比 ３ ∶ １）１２０ ｍＬ． 加热回流 ３０ ｈ 后冷却

至室温． 加入蒸馏水 ２００ ｍＬ 后析出黄色固体， 减压抽滤， 用蒸馏水洗涤 ３ 次， 真空干燥后得到 ４⁃甲基⁃
２，５⁃二苯基吡啶铱氯桥联配体黄色粉末 ６ ６１ ｇ， 收率 ９２ ３８％．

取 ４⁃甲基⁃２，５⁃二苯基吡啶铱氯桥联配体 ５ ６１ ｇ（４ ｍｍｏｌ）加入到 ２５０ ｍＬ 三口瓶中， 加入二氯甲烷

１００ ｍＬ， 搅拌溶解． 将三氟甲基磺酸银 ２ ２６ ｇ（８ ８ ｍｍｏｌ）用 ２７ ｍＬ 异丙醇溶解后滴加到反应体系中． 于
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２５ ℃下搅拌 ２４ ｈ． 将反应液用硅胶漏斗过滤， 二氯甲烷冲洗， 所收集液体经旋蒸浓缩后得到固体． 真空

烘箱烘干， 得到黄色固体 ７ ０５ ｇ， 收率 ９８ ５６％．
向 ２５０ ｍＬ 三口瓶中放入 ８０ ｍＬ 乙醇， 在氮气保护下加入上步生成的磺酸基化合物 ４ ４７ ｇ（５

ｍｍｏｌ）和 ５⁃甲基⁃２⁃苯基吡啶 ２ ５４ ｇ（１５ ｍｍｏｌ）． 升温至 ９０ ℃， 恒温反应 １５ ｈ 后降到室温． 抽滤， 用热乙

醇重结晶， 抽滤， 烘干， 得到黄色固体． 升华后得到配合物 １（２ ５４ ｇ）， 反应整体收率 ５０％． ＥＳＩ⁃ＭＳ，
ｍ ／ ｚ： ８４８ ９２（Ｍ＋ ） （计算值： ８４９ ０５）． Ｃ４８Ｈ３８ ＩｒＮ３ 元素分析实测值（计算值， ％）： Ｃ ６７ ６７（６７ ９０）；
Ｈ ４ ３５（４ ５１）； Ｎ ４ ９６（４ ９５）． １Ｈ ＮＭＲ（４００ ＭＨｚ， ＣＤＣｌ３）， δ： ７ ７５ ～ ７ ６１（ｍ， ６Ｈ）， ７ ５１（ ｓ， １Ｈ），
７ ３７～７ ２９（ｍ， ９Ｈ）， ７ １３～７ １０（ｄ， Ｊ＝ １２ Ｈｚ， ２Ｈ）， ７ １０～６ ９０（ｄ， Ｊ＝ ８０ Ｈｚ， ２Ｈ）， ６ ８６～６ ８９（ｍ，
９Ｈ），２ ３７（ｓ， ３Ｈ）， ２ ２５（ｓ， ３Ｈ）， ２ ０５（ｓ， ３Ｈ）．
１．２．２　 配合物 ２ 的合成　 配合物 ２ 的合成过程与配合物 １ 相同， 只是配体参与反应顺序进行了改变

（Ｓｃｈｅｍｅ １） ， 最后收率 ５０％． ＥＳＩ⁃ＭＳ， ｍ ／ ｚ： ７７２ ８８（Ｍ＋）（计算值： ７７２ ９６）． Ｃ４２Ｈ３４ ＩｒＮ３元素分析实测

值（计算值， ％）： Ｃ ６４ ９３（６５ ２６）； Ｈ ４ ２６（４ ４３）； Ｎ ５ ５０（５ ４４）． １Ｈ ＮＭＲ（４００ ＭＨｚ， ＣＤＣｌ３）， δ：
７ ７９～７ ２４（ｍ， １５Ｈ）， ７ １０～６ ９０（ｄ， Ｊ ＝ ８０ Ｈｚ， ２Ｈ）， ６ ９０ ～ ６ ８０（ｍ， ８Ｈ）， ２ ３７（ ｓ， ３Ｈ）， ２ １４（ ｓ，
３Ｈ），２ ０３（ｓ， ３Ｈ）．

Ｆｉｇ．１　 Ｘ⁃ｒａｙ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ ｏｆ ｃｏｍｐｌｅｘｅｓ １（Ａ） ａｎｄ ２（Ｂ）， ａｎｄ
ｐａｃｋｉｎｇ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ ｏｆ ｃｏｍｐｌｅｘｅｓ １（Ｃ） ａｎｄ ２（Ｄ）

２　 结果与讨论

２．１　 晶体结构

通过溶剂挥发扩散法， 在乙酸乙酯的母液中获得了配合物 １ 和 ２ 的单晶， 用 Ｘ 射线衍射仪收集数

据后进行结构解析得到两种配合物的单分子结构和固态分子堆积结构图（图 １）． 在配合物 １ 中， 金属

铱原子与配体ＭＤＰ 中参与配位的 Ｃ， Ｎ 原子形成的夹角为 ８０ ８７°， ７８ ５１°， 与配体 ＰＭＰ 中参与配位的

Ｃ， Ｎ 原子形成的夹角为 ７９ ９４°， 均小于 ９０°， 形成的配合物比较稳定， 分子间存在苯环之间 Ｃ—Ｈ…π
（０ ２８１２， ０ ２８３８ ｎｍ）弱相互作用． 在配合物 ２ 中， 金属铱原子与配体 ＭＤＰ 中参与配位的 Ｃ， Ｎ 原子形
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成的夹角为 ７９ ６５°， 与配体 ＰＭＰ 中参与配位的 Ｃ， Ｎ 原子形成的夹角为 ７９ ６７°和 ７９ ３６°， 均小于 ９０°，
形成的配合物比较稳定， 分子间存在明显的 π⁃π（０ ２８１２ ｎｍ）弱相互作用． 通过两个晶体结构对比可

见， 配合物 １ 比配合物 ２ 多一个苯环， 苯环与苯基吡啶形成约 ６０°的夹角， 苯环的引入引起了配体内部

的分子扭曲， 参与配位的 Ｃ， Ｎ 原子所在的 ２ 个芳香环不在一个平面， 配体分子结构交叉比较充分， 堆

积相对紧密； 而配合物 ２ 中则有平面结构存在， 可以形成 π⁃π 相互作用． 可见配体的改变可以有效改

变分子的晶体结构和内部作用力．
２．２　 光物理性质

分别测试了两种配合物在二氯甲烷稀溶液（２×１０－５ ｍｏｌ ／ Ｌ）中的吸收光谱和磷光发射光谱， 结果如

Ｆｉｇ．２　 ＵＶ⁃Ｖｉｓ ａｂｓｏｒｐｔｉｏｎ ａｎｄ ＰＬ ｓｐｅｃｔｒａ ｏｆ
ｃｏｍｐｌｅｘｅｓ １ ａｎｄ ２ ｉｎ ｄｅｇａｓｓｅｄ ｓｏｌｕｔｉｏｎ
（ＣＨ２Ｃｌ２， ３００ Ｋ） ａｓ ｗｅｌｌ ａｓ ＰＬ ｓｐｅｃｔｒａ ｏｆ

ｃｏｍｐｌｅｘｅｓ １ ａｎｄ ２ ｉｎ ｇｌａｓｓ ｔｏｌｕｅｎｅ（７７ Ｋ）
Ｉｎｓｅｔ： ＰＬ ｓｐｅｃｔｒａ ｏｆ ｃｏｍｐｌｅｘｅｓ １Ｒ（ａ） ａｎｄ ２Ｒ（ｂ） ｉｎ
ｄｅｇａｓｓｅｄ ｓｏｌｕｔｉｏｎ（ＣＨ２Ｃｌ２， ３００ Ｋ）．

图 ２ 所示． 配合物 １ 和 ２ 的紫外⁃可见吸收峰比较相

近， 都有 ２ 个较强的吸收谱带． 与文献［２９］报道的磷

光金属铱配合物的吸收光谱相对照可知， ２５０ ～ ３３０
ｎｍ 范围内的吸收峰归属于配体自旋允许的 ＬＣ 跃

迁， ３３０ ～ ５５０ ｎｍ 之间较弱和较宽的吸收归属于
１ＭＬＣＴ， １ＬＬＣＴ 产生的跃迁． 此外， 根据上述吸收光

谱算出两种磷光分子的光学能隙（Ｅｇ）分别为 ２ ４４３
和 ２ ４４１ ｅＶ． 配合物 １ 和 ２ 的光致发光（ＰＬ）磷光发

射峰形也较相似， 发光峰分别位于 ５２６ 和 ５２０ ｎｍ 处．
虽然两种磷光分子的发光颜色较接近， 但相对于均

配型磷光配合物 １Ｒ 和 ２Ｒ 的发光均有一定程度的红

移或蓝移， 实现了通过控制配合物中各个配体的比

例来调控配合物分子的发光颜色． 两种配合物分子

在二氯甲烷溶液中的磷光量子效率分别为 ９７ ９％和

Ｆｉｇ．３　 Ｔｒａｎｓｉｅｎｔ ＰＬ ｄｅｃａｙ ｐｒｏｆｉｌｅ ｏｆ ｃｏｍｐｌｅｘｅｓ
１（ａ） ａｎｄ ２（ｂ） ｉｎ ｎｅａｔ ｆｉｌｍ

７７ ９％． 根据前述单晶结构分析的结果， 配合物 ２ 的

分子间存在一定的 π⁃π 相互作用， 这是造成其发光

效率较低的主要原因．
根据 ２ 种材料的荧光寿命衰减曲线（如图 ３ 曲线

及表 １ 数据）， 并结合公式 ＬＴ ＝ （Ａ１ ｔ２１＋ Ａ２ ｔ２２） ／ （Ａ１ ｔ１＋
Ａ２ ｔ２）（其中 Ａ１， Ａ２ 为荧光寿命测试中的振幅； ｔ１， ｔ２
为荧光寿命， 单位为 ｎｓ）计算可知， 配合物 １ 和 ２ 的

平均寿命分别为 ７３ 和 １０８ ｎｓ． 这种相对较短的磷光

寿命有利于减少三线态湮灭（ＴＴＡ）， 能有效减小发

光效率的降低． ２ 种配合物的低温（７７ Ｋ）发射光谱相

对于常温（３００ Ｋ）光谱均有不同程度的蓝移， 发射峰形无振动精细结构但有一定程度的宽化．
Ｔａｂｌｅ １　 Ｌｉｆｅｔｉｍｅ ｔｅｓｔ ｄａｔａ ｏｆ ｃｏｍｐｌｅｘｅｓ １ ａｎｄ ２

Ｃｏｍｐｌｅｘ Ａ１ ｔ１ ／ ｎｓ Ａ２ ｔ２ ／ ｎｓ

１ ９３６０．２２ ６０．２２ １９５２．９６ １０７．８９
２ １４１０８．０３ ７５．０７ １５３．３３ ５３４．３１

２．３　 热稳定性及电化学性质

配合物 １ 和 ２ 的热失重（ＴＧＡ）及差热分析（ＤＳＣ）曲线见图 ４． 配合物 １ 和 ２ 的分解温度（失重 ５％）
分别为 ３８０ ３ 和 ４１４ ２℃， ＤＳＣ 曲线显示 ２ 种材料分子均没有明显的玻璃化转变温度， 其熔融温度分

别为 ３７２ ８ 和 ３６７ １ ℃ ． 上述结果表明配合物 １ 和 ２ 具有非常好的热稳定性， 这可以大大降低材料分

子在无定形薄膜中发生聚集的可能， 从而提高材料电致发光器件工作过程中的稳定性， 提升器件的耐

受性以及实用化器件的寿命．
利用循环伏安法对配合物 １ 和 ２ 进行了电化学性质分析（以二茂铁作为内标， 以干燥的二氯甲烷

２３１２ 高 等 学 校 化 学 学 报 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 Ｖｏｌ．３９　



Ｆｉｇ．４　 ＴＧＡ（Ａ） ａｎｄ ＤＳＣ（Ｂ） ｃｕｒｖｅｓ ｏｆ ｃｏｍｐｌｅｘｅｓ １（ａ） ａｎｄ ２（ｂ）

Ｆｉｇ．５　 Ｃｙｃｌｉｃ ｖｏｌｔａｍｍｅｔｒｙ（ＣＶ） ｃｕｒｖｅｓ ｏｆ
ｃｏｍｐｌｅｘｅｓ １（ａ） ａｎｄ ２（ｂ）

作为溶剂）， 结果如图 ５ 所示． 在氧化区可以观察

到明显的可逆电化学行为， 说明配合物 １ 和 ２ 具有

优异的电化学稳定性， 表明这 ２ 种配合物能在电注

入和激发过程中保持良好的稳定性， 提升器件寿

命． 根据上述氧化曲线， 配合物 １ 和 ２ 的最高占有

轨道（ＨＯＭＯ）能级分别为－４ ８９ 和－４ ８８ ｅＶ． 由于

在还原区未测得还原峰， 因此， 根据 Ｅ（ＬＵＭＯ）＝
Ｅ（ＨＯＭＯ）＋Ｅｇ 计算可得， 配合物 １ 和 ２ 的最低占

有轨道（ＬＵＭＯ）能级均为－２ ４４ ｅＶ．

Ｆｉｇ．６　 Ｅｎｅｒｇｙ ｄｉａｇｒａｍ ｏｆ ｔｈｅ ｍａｔｅｒｉａｌｓ ｕｓｅｄ ｉｎ ｔｈｅ ＰｈＯＬＥＤｓ（Ａ）， ＥＬ ｓｐｅｃｔｒａ ｏｆ Ｄ１ ａｎｄ Ｄ２ ａｔ ｔｈｅ ｐｒａｃｔｉｃａｌ
ｌｕｍｉｎａｎｃｅ ｏｆ １０００ ｃｄ ／ ｍ２（Ｂ）， ｃｕｒｒｅｎｔ ｄｅｎｓｉｔｙ⁃ｖｏｌｔａｇｅ⁃ｌｕｍｉｎａｎｃｅ（Ｊ⁃Ｖ⁃Ｌ） ｃｕｒｖｅｓ ｏｆ Ｄ１ ａｎｄ Ｄ２（Ｃ） ａｎｄ
ｐｏｗｅｒ ｅｆｆｉｃｉｅｎｃｙ（ＰＥ） ⁃ｌｕｍｉｎａｎｃｅ⁃ｅｘｔｅｒｎａｌ ｑｕａｎｔｕｍ ｅｆｆｉｃｉｅｎｃｙ（ＥＱＥ） ｃｕｒｖｅｓ ｏｆ Ｄ１ ａｎｄ Ｄ２（Ｄ）

２．４　 电致发光性能

将配合物 １ 和 ２ 作为发光材料掺杂于主体材料 ４，４′⁃双⁃（Ｎ⁃咔唑基）联苯（ＣＢＰ）中作为发光层

（ＥＭＬ）， 采用相同的器件结构， 即 ＩＴＯ ／ ＮＰＢ（４０ ｎｍ） ／ ＥＭＬｓ（质量分数 ８％， ３０ ｎｍ） ／ ＴＰＢｉ（３０ ｎｍ） ／ ＬｉＦ
（０ ５ ｎｍ） ／ Ａｌ［图 ６（Ａ）］分别制备了有机电致发光器件 Ｄ１ 和 Ｄ２． 其中氧化铟锡（ＩＴＯ）为阳极， 氟化锂

（ＬｉＦ）及铝（Ａｌ）为阴极， ４，４′⁃双［Ｎ⁃（１⁃萘基）⁃Ｎ⁃苯基氨基］联苯（ＮＰＢ）为空穴传输层， １，３，５⁃三（Ｎ⁃苯
基苯并咪唑⁃乙⁃基）苯（ＴＰＢｉ）为电子传输层．

３３１２　 Ｎｏ．１０ 　 马晓宇等： 混合配体型铱（Ⅲ）配合物的合成及电致发光性能



器件 Ｄ１ 和 Ｄ２ 的开启电压均较低， 为 ２ ７ Ｖ， 电流和亮度随着驱动电压上升较快［图 ６（Ｃ）］， 在

４ ６～４ ７ Ｖ 的低电压下即实现了 １０００ ｃｄ ／ ｍ 的亮度， 分别为发光峰位在 ５２４ 和 ５２０ ｎｍ 的绿光发射［图
６（Ｂ）］， 并在 ９ Ｖ 左右获得了超过 ５５０００ ｃｄ ／ ｍ２ 的最大亮度． 器件 Ｄ１ 和 Ｄ２ 的光谱在不同驱动电压及

亮度下保持稳定， 并且未检测到其它成分如主体材料 ＣＢＰ 的发射， 说明器件中主客体之间实现了高效

的完全能量转移． 由图 ６（Ｄ）中效率曲线及表 ２ 中的数据可以看出器件 Ｄ１ 和 Ｄ２ 的外量子效率（ＥＱＥ）
和功率效率（ＰＥ）都达到了很高的水平， 最高 ＥＱＥ 分别为 ２２ ４％和 ２０ ７％， ＰＥ 分别为 ８６ ０ 和 ７７ ５
ｌｍ ／ Ｗ， 并且器件的效率滚降较小， 在实用化的亮度 １０００ ｃｄ ／ ｍ２下， ＥＱＥ 和 ＰＥ 仍然能维持在 １９ ２％，
１８ １％和 ４１ ５， ４０ １ ｌｍ ／ Ｗ 的高水平． 这与采用相同器件结构的、 以相应的均配型配合物分子 １Ｒ 及 ２Ｒ
作为发光客体所制备器件的各项性能指标基本相当． 基于配合物 １Ｒ 制备器件的最高 ＥＱＥ 和 ＰＥ 为

２３ ４％和 ８２ ５ ｌｍ ／ Ｗ， １０００ ｃｄ ／ ｍ２下分别为 １９ ９％ 和 ４６ ６ ｌｍ ／ Ｗ； 基于配合物 ２Ｒ 制备的器件对应的上

述效率值分别为 ２１ ３％， ７８ ５ ｌｍ ／ Ｗ 和 １７ ９％和 ４２ ６ ｌｍ ／ Ｗ． 上述基于混合配体的磷光配合物 １ 和 ２
的各项 ＥＬ 性能说明相应的器件内部尤其是发光层内的载流子传输、 复合及激子的扩散、 发光过程较

流畅和高效， 能量损失较小． 同时也表明通过调节分子内混合配体比例的不同可以实现发光颜色的微

调， 利用不同配体的混合搭配以及数量的精确控制实现磷光配合物发光颜色在一定范围内调节的策略

是有效的． 此外， 器件 Ｄ２ 的效率略低于 Ｄ１， 是由于前述单晶结果显示配合物 ２ 相比于配合物 １ 具有更

强的分子间相互作用， 导致发光层中配合物 ２ 的分子在电致发光过程中更容易发生发光自猝灭， 从而

引起电致发光效率的下降， 这与 ２ 种分子在溶液中的 ＰＬ 测试结果一致． 上述电致发光性能是目前基本

性能测试的结果， 通过采用更为优化的器件结构及制备工艺［３０～３３］， 其 ＥＬ 性能将获得进一步的提高．
Ｔａｂｌｅ ２　 ＥＬ ｄａｔａ ｏｆ ｄｅｖｉｃｅｓ Ｄ１ ａｎｄ Ｄ２

Ｄｅｖｉｃｅ Ｖｔｕｒｎ⁃ｏｎ
ａ ／ Ｖ Ｌｍａｘ ／ （ｃｄ·ｍ－２）（Ｖ ａｔ Ｌｍａｘ） ＰＥｂ ／ （ ｌｍ·Ｗ－１） ＥＱＥｂ（％） ＥＬ， λｍａｘ

ｃ ／ ｎｍ

Ｄ１ ２．７ ５９７３０（９．１ Ｖ） ８６．０， ６０．２， ４１．５ ２２．４， ２１．３， １９．２ ５２４
Ｄ２ ２．７ ５５４６０（９．２ Ｖ） ７７．５， ５６．９， ４０．１ ２０．７， １９．８， １８．１ ５２０

　 　 ａ． Ｒｅｃｏｒｄｅｄ ａｔ ≥１ ｃｄ ／ ｍ２； ｂ． ｉｎ ｔｈｅ ｏｒｄｅｒ ｏｆ ｍａｘｉｍｕｍ， ｔｈｅｎ ｖａｌｕｅｓ ａｔ １００ ａｎｄ １０００ ｃｄ ／ ｍ２； ｃ． ｍｅａｓｕｒｅｄ ａｔ １０００ ｃｄ ／ ｍ２ ．

综上所述， 本文设计并合成了 ２ 种具有混合配体结构的绿色磷光铱（Ⅲ）配合物， 并对配合物进行

了系统的晶体、 光物理、 热稳定性、 电化学、 理论计算等方面的研究． 电致发光性能测试结果表明，
２ 种配合物作为磷光发光客体均体现了很高的电致发光性能， 主要表现为低压驱动、 高亮度、 高效率

以及低的效率滚降． 更重要的是， 本文验证了通过有机螯合配体混合搭配使用， 来调控磷光配合物发

光颜色并提升其电致发光性能的有效策略， 从而避免了复杂的有机分子化学结构修饰过程， 是一种更

简单的配合物分子结构设计与性能调控的有效途径．

参　 考　 文　 献

［ １ ］　 Ｂａｌｄｏ Ｍ． Ａ．， Ｏ’Ｂｒｉｅｎ Ｄ． Ｆ．， Ｙｏｕ Ｙ．， Ｓｈｏｕｓｔｉｋｏｖ Ａ．， Ｓｉｂｌｅｙ Ｓ．， Ｔｈｏｍｐｓｏｎ Ｍ． Ｅ．， Ｆｏｒｒｅｓ Ｓ． Ｒ． Ｔ．， Ｎａｔｕｒｅ， １９９８， ３９５， １５１—１５４
［ ２ ］　 Ｙｏｕ Ｙ．， Ｎａｍ Ｗ．， Ｃｈｅｍ． Ｓｏｃ． Ｒｅｖ．， ２０１２， ４１（２１）， ７０６１—７０８４
［ ３ ］　 Ｈｅ Ｇ． Ｆ．， Ｐｆｅｉｆｆｅｒ Ｍ．， Ｌｅｏ Ｋ．， Ｈｏｆｍａｎｎ Ｍ．， Ｂｉｒｎｓｔｏｃｋ Ｊ．， Ｐｕｄｚｉｃｈ Ｒ．， Ｓａｌｂｅｃｋ Ｊ．， Ａｐｐｌ． Ｐｈｙｓ． Ｌｅｔｔ．， ２００４， ８５（１７）， ３９１１—３９１３
［ ４ ］　 Ｌｉ Ｙ． Ｚ．， Ｘｕ Ｗ． Ｊ．， Ｒａｎ Ｇ． Ｚ．， Ｑｉｎ Ｇ． Ｇ．， Ａｐｐｌ． Ｐｈｙｓ． Ｌｅｔｔ．， ２００９， ９５（３）， ０３３３０７
［ ５ ］　 Ｓａｓａｂｅ Ｈ．， Ｋｉｄｏ Ｊ．， Ｊ． Ｍａｔｅｒ． Ｃｈｅｍ． Ｃ， ２０１３， １（９）， １６９９—１７０７
［ ６ ］　 Ｔａｏ Ｙ． Ｔ．， Ｗａｎｇ Ｑ．， Ｙａｎｇ Ｃ． Ｌ．， Ｚｈｏｎｇ Ｃ．， Ｑｉｎ Ｊ． Ｇ．， Ｍａ Ｄ． Ｇ．， Ａｄｖ． Ｆｕｎｃ． Ｍａｔｅｒ．， ２０１０， ２０（２）， ２９２３—２９２９
［ ７ ］　 Ｓｕ Ｓ． Ｊ．， Ｃｈｉｂａ Ｔ．， Ｔａｋｅｄａ Ｔ．， Ｋｉｄｏ Ｊ．， Ａｄｖ． Ｍａｔｅｒ．， ２００８， ２０（１１）， ２１２５—２１３０
［ ８ ］ 　 Ｚｈａｎｇ Ｇ． Ｌ．， Ｌｉｕ Ｚ． Ｈ．， Ｇｕｏ Ｈ． Ｑ．， Ｃｈｕｏ Ｙ． Ｔ．， Ｚｈｅｎ Ｃ． Ｇ．， Ｚｏｕ Ｄ． Ｃ．， Ｃｈｅｍ． Ｊ． Ｃｈｉｎｅｓｅ Ｕｎｉｖｅｒｓｉｔｉｅｓ， ２００４， ２５（３）， ３９７—４００（张

国林， 刘泽华， 郭海清， 啜玉涛， 甄常刮， 邹德春． 高等学校化学学报， ２００４， ２５（３）， ３９７—４００）
［ ９ ］　 Ｘｕ Ｆ．， Ｋｉｍ Ｈ． Ｕ．， Ｋｉｍ Ｊ． Ｈ．， Ｊｕｎｇ Ｂ． Ｊ．， Ｇｒｉｍｓｄａｌｅ Ａ． Ｃ．， Ｈｗａｎｇ Ｄ． Ｈ．， Ｐｒｏｇ． Ｐｏｌｙｍ． Ｓｃｉ．， ２０１５， ４７， ９２—１２１
［１０］　 Ｌｉ Ｈ．， Ｂｉ Ｒ．， Ｃｈｅｎ Ｔ．， Ｙｕａｎ Ｋ．， Ｃｈｅｎ Ｒ．， Ｔａｏ Ｙ．， Ｚｈａｎｇ Ｈ．， Ｚｈｅｎｇ Ｃ．， Ｈｕａｎｇ Ｗ．， ＡＣＳ Ａｐｐｌ． Ｍａｔｅｒ． Ｉｎｔｅｒｆａｃｅｓ， ２０１６， ８， ７２７４—

７２８２
［１１］　 Ｚｈｕａｎｇ Ｘ．， Ｚｈａｎｇ Ｈ．， Ｙｅ Ｋ．， Ｌｉｕ Ｙ．， Ｗａｎｇ Ｙ．， ＡＣＳ Ａｐｐｌ． Ｍａｔｅｒ． Ｉｎｔｅｒｆａｃｅｓ， ２０１６， ８， １１２２１—１１２２５
［１２］　 Ｘｉａ Ｄ．， Ｗａｎｇ Ｂ．， Ｃｈｅｎ Ｂ．， Ｗａｎｇ Ｓ．， Ｚｈａｎｇ Ｂ．， Ｄｉｎｇ Ｊ．， Ｗａｎｇ Ｌ．， Ｊｉｎｇ Ｘ．， Ｗａｎｇ Ｆ．， Ａｎｇｅｗ． Ｃｈｅｍ． Ｉｎｔ． Ｅｄ．， ２０１４， ５３（４）， １０４８—

１０５２
［１３］　 Ｘｉａｏ Ｌ． Ｘ．， Ｃｈｅｎ Ｚ． Ｊ．， Ｑｕ Ｂ．， Ｌｕｏ Ｊ． Ｘ．， Ｋｏｎｇ Ｓ．， Ｇｏｎｇ Ｑ． Ｈ．， Ｋｉｄｏ Ｊ．， Ａｄｖ． Ｍａｔｅｒ．， ２０１１， ２３（８）， ９２６—９５２

４３１２ 高 等 学 校 化 学 学 报 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 Ｖｏｌ．３９　



［１４］　 Ｚｈａｎｇ Ｑ．， Ｔｓａｎｇ Ｄ．， Ｋｕｗａｂａｒａ Ｈ．， Ｈａｔａｅ Ｙ．， Ｌｉ Ｂ．， Ｔａｋａｈａｓｈｉ Ｔ．， Ｌｅｅ Ｓ． Ｙ．， Ｙａｓｕｄａ Ｔ．， Ａｄａｃｈｉ Ｃ．， Ａｄｖ． Ｍａｔｅｒ．， ２０１５， ２７（１２），
２０９６—２１００

［１５］　 Ｂａｌｄｏ Ｍ． Ａ．， Ｔｈｏｍｐｓｏｎ Ｍ． Ｅ．， Ｆｏｒｒｅｓｔ Ｓ． Ｒ．， Ｎａｔｕｒｅ， ２０００， ４０３， ７５０—７５３
［１６］　 Ｆｉｎｋｅｎｚｅｌｌｅｒ Ｗ． Ｊ．， Ｙｅｒｓｉｎ Ｈ．， Ｃｈｅｍ． Ｐｈｙｓ． Ｌｅｔｔ．， ２００３， ３７７（３ ／ ４）， ２９９—３０５
［１７］ 　 Ｔｓｕｂｏｙａｍａ Ａ．， Ｉｗａｗａｋｉ Ｈ．， Ｆｕｒｕｇｏｒｉ Ｍ．， Ｍｕｋａｉｄｅ Ｔ．， Ｋａｍａｔａｎｉ Ｊ．， Ｉｇａｗａ Ｓ．， Ｍｏｒｉｙａｍａ Ｔ．， Ｍｉｕｒａ Ｓ．， Ｔａｋｉｇｕｃｈｉ Ｔ．， Ｏｋａｄａ Ｓ．， Ｈｏｓｈｉｎｏ

Ｍ．， Ｕｅｎｏ Ｋ．， Ｊ． Ａｍ． Ｃｈｅｍ． Ｓｏｃ．， ２００３， １２５， １２９７１—１２９７９
［１８］　 Ｙｏｕ Ｙ．， Ｐａｒｋ Ｓ． Ｙ．， Ｊ． Ａｍ． Ｃｈｅｍ． Ｓｏｃ．， ２００５， １２７（３６）， １２４３８—１２４３９
［１９］　 Ｏｒｓｅｌｌｉ Ｅ．， Ｋｏｔｔａｓ Ｇ． Ｓ．， Ｋｏｎｒａｄｓｓｏｎ Ａ． Ｅ．， Ｃｏｐｐｏ Ｐ．， Ｈｌｉｃｈ Ｒ．， Ｃｏｌａ Ｌ． Ｄ．， ｖａｎ Ｄｉｊｋｅｎ Ａ．， Ｂｕｃｈｅｌ Ｍ．， Ｂｏｒｒｎｅｒ Ｈ．， Ｉｎｏｒｇ． Ｃｈｅｍ．，

２００７， ４６（２６）， １１０８２—１１０９３
［２０］　 Ｌｉｕ Ｙ．， Ｙｅ Ｋ．， Ｆａｎ Ｙ．， Ｓｏｎｇ Ｗ．， Ｗａｎｇ Ｙ．， Ｈｏｕ Ｚ．， Ｃｈｅｍ． Ｃｏｍｍｕｎ．， ２００９， （２５）， ３６９９—３７０１
［２１］　 Ｌｉ Ｇ．， Ｚｈｕ Ｄ．， Ｐｅｎｇ Ｔ．， Ｌｉｕ Ｙ．， Ｗａｎｇ Ｙ．， Ｂｒｙｃｅ Ｍ． Ｒ．， Ａｄｖ． Ｆｕｎｃｔ． Ｍａｔｅｒ．， ２０１４， ２４（４７）， ７４２０—７４２６
［２２］　 Ｌｉ Ｇ．， Ｌｉ Ｐ．， Ｚｈｕａｎｇ Ｘ．， Ｙｅ Ｋ．， Ｌｉｕ Ｙ．， Ｗａｎｇ Ｙ．， ＡＣＳ Ａｐｐｌ． Ｍａｔｅｒ． Ｉｎｔｅｒｆａｃｅｓ， ２０１７， ９， １１７４９—１１７５８
［２３］　 Ｍｉｎ Ｙ．， Ｄｏｕ Ｃ．， Ｔｉａｎ Ｈ．， Ｇｅｎｇ Ｙ．， Ｌｉｕ Ｊ．， Ｗａｎｇ Ｌ．， Ａｎｇｅｗ． Ｃｈｅｍ．， ２０１８， １３０， ２０１８—２０２２
［２４］　 Ｙｉｎｇ Ｌ．， Ｃｈｅｎ Ｚ．， Ｊｉａｎｇ Ｊ． Ｘ．， Ｇｕａｎ Ｒ．， Ｙａｎｇ Ｗ．， Ｃａｏ Ｙ．， Ｃｈｅｍ． Ｊ． Ｃｈｉｎｅｓｅ Ｕｎｉｖｅｒｓｉｔｉｅｓ， ２００９， ３０（２）， ４０３—４０７（应磊， 陈钊， 蒋

加兴， 管榕， 杨伟， 曹镛． 高等学校化学学报， ２００９， ３０（２）， ４０３—４０７）
［２５］ 　 Ｙｉｎｇ Ｌ．， Ｗａｎｇ Ｌ．， Ｚｈａｎｇ Ａ． Ｑ．， Ｘｕ Ｙ． Ｈ．， Ｙａｎｇ Ｗ．， Ｃａｏ Ｙ．， Ｃｈｅｍ． Ｊ． Ｃｈｉｎｅｓｅ Ｕｎｉｖｅｒｓｉｔｉｅｓ， ２０１０， ３１（７）， １４８０—１４８４（应磊， 王磊，

张安琪， 许运华， 杨伟， 曹镛． 高等学校化学学报， ２０１０， ３１（７）， １４８０—１４８４）
［２６］ 　 Ｓｕｎ Ｙ． Ｆ．， Ｙｅ Ｌ．， Ｙｅ Ｋ． Ｑ．， Ｃｈｅｍ． Ｊ． Ｃｈｉｎｅｓｅ Ｕｎｉｖｅｒｓｉｔｉｅｓ， ２０１２， ３３（８）， １７１４—１７１７（孙翊夫， 叶玲， 叶开其． 高等学校化学学报，

２０１２， ３３（８）， １７１４—１７１７
［２７］　 Ｄｅｄｅｉａｎ Ｋ．， Ｓｈｉ Ｊ．， Ｓｈｅｐｈｅｒｄ Ｎ．， Ｆｏｒｓｙｔｈｅ Ｅ．， Ｍｏｒｔｏｎ Ｄ．， Ｉｎｏｒｇ． Ｃｈｅｍ．， ２００５， ４４（１３）， ４４４５—４４４７
［２８］　 Ｚｈａｎｇ Ｊ．， Ｚｈｏｕ Ｌ．， Ａｉ⁃Ａｔｔａｒ Ｈ．， Ｓｈａｏ Ｋ．， Ｗａｎｇ Ｌ．， Ｚｈｕ Ｄ．， Ｓｕ Ｚ．， Ｂｒｙｃｅ Ｍ．， Ｍｏｎｋｍａｎ Ａ．， Ａｄｖ． Ｆｕｎｃｔ． Ｍａｔｅｒ．， ２０１３， ２３， ４６６７—

４６７７
［２９］ 　 Ｔｓｕｂｏｙａｍａ Ａ．， Ｉｗａｗａｋｉ Ｈ．， Ｆｕｒｕｇｏｒｉ Ｍ．， Ｍｕｋａｉｄｅ Ｔ．， Ｋａｍａｔａｎｉ Ｊ．， Ｉｇａｗａ Ｓ．， Ｍｏｒｉｙａｍａ Ｔ．， Ｍｉｕｒａ Ｓ．， Ｔａｋｉｇｕｃｈｉ Ｔ．， Ｏｋａｄａ Ｓ．， Ｈｏｓｈｉｎｏ

Ｍ．， Ｕｅｎｏ Ｋ．， Ｊ． Ａｍ． Ｃｈｅｍ． Ｓｏｃ．， ２００３， １２５， １２９７１—１２９７９
［３０］　 Ｆｅｎｇ Ｊ．， Ｌｉｕ Ｙ． Ｆ．， Ｂｉ Ｙ． Ｇ．， Ｓｕｎ Ｈ． Ｂ．， Ｌａｓｅｒ． Ｐｈｏｔｏｎ． Ｒｅｖ．， ２０１７， １１， １６００１４５
［３１］　 Ｙｉｎ Ｄ．， Ｆｅｎｇ Ｊ．， Ｍａ Ｒ．， Ｌｉｕ Ｙ． Ｆ．， Ｚｈａｎｇ Ｙ． Ｌ．， Ｚｈａｎｇ Ｘ． Ｌ．， Ｂｉ Ｙ． Ｇ．， Ｃｈｅｎ Ｑ． Ｄ．， Ｓｕｎ Ｈ． Ｂ．， Ｎａｔ． Ｃｏｍｍｕｎ．， ２０１６， ７， １１５７３
［３２］ 　 Ｄｉｎｇ Ｒ．， Ｆｅｎｇ Ｊ．， Ｚｈａｎｇ Ｘ． Ｌ．， Ｚｈｏｕ Ｗ．， Ｆａｎｇ Ｈ． Ｈ．， Ｌｉｕ Ｙ． Ｆ．， Ｃｈｅｎ Ｑ． Ｄ．， Ｗａｎｇ Ｈ． Ｙ．， Ｓｕｎ Ｈ． Ｂ．， Ａｄｖ． Ｆｕｎｃｔ． Ｍａｔｅｒ．， ２０１４， ２４，

７０８５—７０９２
［３３］　 Ｂｉ Ｙ． Ｇ．， Ｆｅｎｇ Ｊ．， Ｌｉ Ｙ． Ｆ．， Ｚｈａｎｇ Ｘ． Ｌ．， Ｌｉｕ Ｙ． Ｆ．， Ｊｉｎ Ｙ．， Ｓｕｎ Ｈ． Ｂ．， Ａｄｖ． Ｍａｔｅｒ．， ２０１３， ２５（４８）， ６９６９—６９７４

Ｓｙｎｔｈｅｓｉｓ ａｎｄ Ｅｌｅｃｔｒｏｌｕｍｉｎｅｓｃｅｎｃｅ Ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚａｔｉｏｎ ｏｆ
Ｍｉｘｅｄ⁃Ｃ＾Ｎ Ｌｉｇａｎｄ Ｔｒｉｓ⁃ｃｙｃｌｏｍｅｔａｌａｔｅｄ Ｉｒ（Ⅲ） Ｃｏｍｐｌｅｘｅｓ†

ＭＡ Ｘｉａｏｙｕ， ＬＩＡＮＧ Ｊｉｅ， ＹＥ Ｌｉｎｇ， ＦＡＮ Ｙｏｎｇ， ＸＵ Ｊｉａｎｉｎｇ， ＹＥ Ｋａｉｑｉ∗

（Ｓｔａｔｅ Ｋｅｙ Ｌａｂｏｒａｔｏｒｙ ｏｆ Ｓｕｐｒａｍｏｌｅｃｕｌａｒ Ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ａｎｄ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ， Ｃｏｌｌｅｇｅ ｏｆ Ｃｈｅｍｉｓｔｒｙ，
Ｊｉｌｉｎ Ｕｎｉｖｅｒｓｉｔｙ， Ｃｈａｎｇｃｈｕｎ １３００１２， Ｃｈｉｎａ）

Ａｂｓｔｒａｃｔ　 Ｔｗｏ ｎｏｖｅｌ ｍｉｘｅｄ ４⁃ｍｅｔｈｙｌ⁃２， ５⁃ｄｉｐｈｅｎｙｌｐｙｒｉｄｉｎｅ （ ＭＤＰ ） ／ ５⁃ｍｅｔｈｙｌ⁃２⁃ｐｈｅｎｙｌｐｙｒｉｄｉｎｅ （ ＰＭＰ ）
ｔｒｉｓ⁃ｃｙｃｌｏｍｅｔａｌａｔｅｄ ｉｒｉｄｉｕｍ ｃｏｍｐｌｅｘｅｓ Ｉｒ（ＭＤＰ） ２（ＰＭＰ） （ｃｏｍｐｌｅｘ １） ａｎｄ Ｉｒ（ＭＤＰ） （ＰＭＰ） ２（ ｃｏｍｐｌｅｘ ２）
ｈａｖｅ ｂｅｅｎ ｓｙｎｔｈｅｓｉｚｅｄ ａｎｄ ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚｅｄ ｓｙｓｔｅｍａｔｉｃａｌｌｙ ｉｎ ｔｅｒｍｓ ｏｆ ｔｈｅｉｒ ｐｈｏｔｏｐｈｙｓｉｃａｌ ａｎｄ ｅｌｅｃｔｒｏｃｈｅｍｉｃａｌ
ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ， ａｎｄ ｔｈｅ ｅｆｆｅｃｔ ｏｆ ｔｈｅ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ａｎｄ ｔｈｅ ｓｔａｃｋｉｎｇ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｏｎ ｔｈｅ ｐｈｏｔｏｅｌｅｃｔｒｉｃ ｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅ ｗａｓ
ｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｅｄ ｔｈｒｏｕｇｈ ｔｈｅ ｓｉｎｇｌｅ ｃｒｙｓｔａｌ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ａｎｄ ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌ ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ． Ｔｈｅ ｐｈｏｓｐｈｏｒｅｓｃｅｎｔ ｏｒｇａｎｉｃ ｌｉｇｈｔ⁃
ｅｍｉｔｔｉｎｇ ｄｉｏｄｅｓ（ＰｈＯＬＥＤｓ） ｂａｓｅｄ ｏｎ ｂｏｔｈ ｎｅｗ ｐｈｏｓｐｈｏｒｓ ｓｈｏｗｅｄ ｔｈｅ ｒａｔｈｅｒ ｈｉｇｈ ｍａｘｉｍｕｍ ｅｘｔｅｒｎａｌ ｑｕａｎｔｕｍ
ｅｆｆｉｃｉｅｎｃｙ（ＥＱＥ） ｏｆ ２２ ４％ ａｎｄ ２０ ７％， ａｎｄ ｍａｘｉｍｕｍ ｐｏｗｅｒ ｅｆｆｉｃｉｅｎｃｙ（ＰＥ） ｖａｌｕｅｓ ｏｆ ８６ ０ ａｎｄ ７７ ５ ｌｍ ／ Ｗ
ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ， ｗｉｔｈ ｔｈｅ ｌｏｗ ｅｆｆｉｃｉｅｎｃｙ ｒｏｌｌ⁃ｏｆｆ．
Ｋｅｙｗｏｒｄｓ　 Ｅｌｅｃｔｒｏｐｈｏｓｐｈｏｒｅｓｃｅｎｃｅ； Ｉｒｉｄｉｕｍ ｃｏｍｐｌｅｘ； Ｍｉｘｅｄ⁃Ｃ＾Ｎ ｌｉｇａｎｄ （Ｅｄ．： Ｆ， Ｋ， Ｍ）

† Ｓｕｐｐｏｒｔｅｄ ｂｙ ｔｈｅ Ｎａｔｉｏｎａｌ Ｋｅｙ Ｒｅｓｅａｒｃｈ ａｎｄ Ｄｅｖｅｌｏｐｍｅｎｔ Ｐｒｏｇｒａｍ ｏｆ Ｃｈｉｎａ（Ｎｏ．２０１７ＹＦＢ０４０４４００）．
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