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ABSTRACT

Synthesis and Characteristics of Functional Organic

Materials for Solution-Processed Organic Electronics

Koh kyung kuk

Advisor : Prof. Lee Jae Kwan, Ph.D,

Department of Carbon materals

Graduate School of Chosun University

Solution-processable Organic small molecules have been widely applied for

Organic electronics. In recent years Organic small molecules show high

absorption which can be easily purified and deposital metal onto flexible

substrates at low cost. The donor-acceptor-donor (D-A-D) structure Organic

small molecules using donor and acceptor groups has proved to be an

efficient way to improved the properties of Organic Photovoltaics. The

synthesis of small molecules with new D-A-D type structures with a donor

group using triphenylamine. Benzothiadiazole, Quinoxaline, Thiadiazolo

quinoxaline, Pyrazino quinoxaline with an acceptor groups which is also 

known as push-pull structure. New D-A-D type structure were characterized

using UV-vis spectrum, photoluminescence, CV-curve, band gap energy, hole

mobility and quantum yield. Hence, the new D-A-D type structures will be

expected high efficiency Organic Photovoltaics and furthermore Perovskite

solar cells, Dye-sensitized solar cell and OLED or transistor.
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1.

미래에 가 아가는 가 한 문제 하나는 경 병 가

보 하고 는 연료 한 해 신 생에너 개 연 행,

다 신 생에너 에는 에너 에너 조 에너 열에너 태양. , , , ,

에너 등 다 그 그 에 태양에너 는 태양전 해 전 에너.( 1)

접 전 시킬 수 에 달하는 태양에너 만, 1/10000

전 시키 전체 년간 에너 량 보 할 수 는 에너1

야 에 가 큰 에너 가 는 에너 다 그럼에 에.

는 에너 탄 천연가스 원 에 존하고 다 그, , , .(

러한 실 해 거 무한한 태양에너 가 어 하고2)

태양에너 원 하는 미래 업 무한한 가능 시 하고, 2040

년에는 전체에너 에 태양에너 전망 다 태양전26% .

종 에는 또는 합물 체 하는 무 태양전 나노결정 물Si

에 염료가 흡착 염료감 태양전 (DSSC,Dye Sensitized Solar Cells),

스 트(ABX3 학식 갖는 결정 조 체 체 체 물, ,

전 보 는 특 한 조 물 포함하고 는)

스 트 태양전 전 개 전 주개(Perovskite) , (electron a) (electron donor)

특 갖는 물 는 태양전 나눌수(Organic Solar Cells)

다 태양전 개 에 주 점 적 높 에너 과 값싼 제조.

갖는 태양전 만드는 것 다.

여러 가 태양전 에 태양전 경 액공정에 해 적

할 수 어 값 싼 태양전 개 에 하 한 태양전 만들flexible

수 어 미래에 많 것 므 본 논문에 는 태양전

에 들어가는 에 들어가는 알 않는 물 하고 합active layer

하여 보다 높 보하고 하 고 합 물에

같 적특UV-Vis Spectrometer, photoluminescence, Cyclic Voltammogram,

하고 논 하 다.
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PICTURE 신 생에너 종1.

PICTURE 에너 생 량과 에너 생 량2.
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태양전 역1.1

PICTURE 3. 태양전 에 종 에 (NREL, 2016)

태양전 역 간략하게 보 태양전 는 년 미1986

가Eastman Kodak C.W. Tang Copper Pthalocyanine(CuPc) Perylene

한 종접합 조 가 는 태양전 제 하Tetracarboxylic Derivative

여 약 하 실 가능 처 제시한 에 본격적1%

태양전 에 한 심과 연 가 폭 었다 그 에 다양한 체 료.

하여 태양전 높 했 만 약 어나 했1%

다 그 에 년 그룹에 계열 고 에. 1995 A.J Heeger PPV Acceptor C60

과 C60 체 합하여 태양전 제 하 다 게 만들어 태양PCBM .

전 약 에 근접하는 가졌 존 태양전 보다3% 2

높 루었다 년에는 수 에 해. 2004 S. R. Forrest Donor

에 한 단 하여 보다 넓Acceptor Heterojunction bi-layer

역 전 해 태양 에너 전 보 다 그5% .

계 전하여 고 태양전 경 정 가10%

고 는 단 체 한 조Heliatek tandem

제 한 태양전 에 보여 단10%

태양전 가능 보여주었고 본 논문에 는
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하여 태양전 에 함 높 과 안정 보 해 연

하 다.
[1]

1.2 태양전 동원 종

태양전 동원1.2.1

태양전 는 태양 전 어 주는 전 미한다 그 과정에.

단계 거쳐 태양 에너 전 에너 시키는4 ,

과정 전 라고 한다 첫 째 단계는 흡수 고 째는 엑시.

하는 단계 태양전 에 태양 쬐어 주었 에,

는 는 거나 료 안 흡수 또는 투과 다 에, .

너 가 체 료 드갭 에너 경 는(bandgap) ,

료에 흡수 어 다 에 흡수 않 는 전 만들 하.

문에 많 양 흡수할 수 는 료 하는 것 하다.

태양전 에 하는 료는 원 가 전 에 해 강하게 결합 어 는 σ

결합과 보다는 적 약하게 결합 어 는 결합 어 다 결합.σ π π

에 는 전 는 핵과 거 가 문에 적 핵 엑시,

한다 째 단계는 엑시 과 하는 단계 전 정공. -

엑시 앞에 한 크 종접합 조 적 함 너 억

물 계 전체에 포하여 거 에 제한 않고

어난다 내 에 너 억 물 계 향.

하 동해야만 전 정공 가 어난다.

전 전공 엑시 각각 어 하 해 는-

에너 가 필 한 너 억 가 무 여 는 크 아 접합 조,

에 물 어너 HOMO (the highest occupied molecular

과 차 가 그orbital) LUMO (the lowest unoccupied molecular orbital)
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원동 다 과적 엑시 하 해 는 너 억 물 에.

너 차가 필 하다고 알 져 다0,3 eV .

네 째는 전하 동과 수집 단계 너 억 계 에 전

정공 내 전 에 각각 극과 양극 동한다 전 는 전 가.

높 억 동하여 극 져나가고 정공 너 내 에 하다가

양극 져나가고 종적 해 전 가 흐 게 다 양 전극, .

에 전하 수집하는 에 한 점 전 정공 결합 하

수집하는 것 크 접합 조는 너 억 가 합 태 전,

정공 결합 어날 높다 문에 물 합 태에 각.

각 물 조 녀야 만 엑시interpentrating

전하가 결합하 않고 적 전극 수집 수 다. [2]

PICTURE 엑시 과 전하 해 과정4.
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태양전 종1.2.2

태양전 는 전하 동에 라 크게 가 조 제 다.

물 에 생 전하 전 는 전극 동하고 정공, ITO

투 전극 동하는 경 정 조 태양전 라 하고 동하 역,

조 태양전 라 다.

적 정 조 태양전 는 전극 에 라는 전 고ITO PEDOT:PSS

물 한 플러 체 여 는 물, (C60) PCBM

고 전극에 착 어 어 다 는 보, Al . PEDOT:PSS

특 나타내는 한 에 전극 특 저하시키는 단점, ITO

다 해결하 해 하 는 연 가 행 하. PDDOT:PSS

전 향 시키 한 다양한 공정 개 고 다, .

수 향 시키 한 술 물 과 전극Al

에 라는 하고 적 가 고optical spacer TiOx

다 역 조 태양전 는 전극 에 전 흐 쉽게 하고 정공 흐. ITO ,

억제하는 역할 하는 같 물 한ZnO n

한 물 한다 정공 동 돕고 전 흐 억제하.

는 같 물 하고 나 같 전극MoO3 p , Ag Au

하여 한다 나노 나노 등 매 다양한 나노. ,

나노 조들 적 수 다. [3]
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PICTURE 정 향 태양전5. a) (Conventional OPV)

역 향 태양전b) (Inverted OPV)

태양전1.3

태양전지의 효율은 전류 전압 곡 으로부 계산된다 으로 부 에너지- . Figure 3

전환 효율 은 식 로부 정의된다(PCEs Power Conversion Efficiencys) 1. .；

식[ 1. ]

는 태양전Voc 는 단락 전(open circuit voltage), Isc (short circuit

는 곡 는 미한다current), FF (fill factor), Pin .

에 과 각각 태양전 전 전압 정 시 나Fill factor Vm Im -

타내는 점에 값들 미한다 단락 전 는 태양전 양단 전압. (Isc) 0

흐 는 전 미한다 단락 전 는 에 해 생 어 생 과.

수집에 하므 적 태양전 경 단락 전 생 전 는 동,

하다 그러므 단락 전 는 태양전 끌어낼 수 는 전 다 개. .

전압 전 가 태양전 양단에 나타나는 전압 태양전(Voc) 0 ,

얻 수 는 전압에 해당한다 는 저항 병 저항 향 무시. Isc ,

에 하고 에 는 강 수에, Isc>>Io Voc

한다 그러나 에 존 문에 는. , Voc Isc Voc
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거 하 않는다 또한 커 는 당히 감 하므 는. , band gap Io Voc

가한다 그러나 조 에 해 생 는 전 는 커 수 흡수 는. , band gap

태양 스 트럼 역 어들어 감 한다.

태양전 는 개 전압과 단락전 곱에 한 정FF ,

전 전압 곡 에 채 수 는 각 적에 해당한다 는- . , FF

적 동 전 과 적 동 전압 에 가 정Im Vm Isc Voc

나타내 어 전 에 접적 향 미 는 한, Isc, Voc

라미 다 태양전 에 연결 하저항 크 조정함 적 동.

점에 가 얻어 게 다Pmax . [4]

Figure 1. Current - Voltage curve of OPV

1.4 물 종Donor acceptor

유 태양전 료 는 공액계 고 저 들 수, oligomer

는 저 료 경 에는 프탈 시아닌계 합물 시아닌계, ,

합물과 같 염료 한다 고 료 경 에는 폴 티 계열.

합물 주 한다 근에는 액공정 저 료.[26] push-pull

태 체 료들 집 적 개 고 다 태란. Push-pull

전 가 높 전 가 낮moiety (electron-donating group) moiety

가 에 해 연결 조 말한다 러한(electron-withdrawing group) -bridge .



- 9 -

조는 전 가 높고 낮 간 전하 동 (intramolecular charge

조절함 에너 드갭 조절할 수 다는transfer) HOMO, LUMO

점 갖는다 개 조 저 너 합물 조는. push-pull

에 나타내었다 연 에 조Fig.4 . Bärle A-D-A (acceptor-donor- acceptor)

는 전 가 낮 과 전 가DCV5T moiety 2,2'-dicyanovinylene (DCV)

높 고티 본 조 갖는 너moiety (olithiophene)

합물 개 하 다 합물 내에 어나는 전하 동 에 해.

에너 드갭 하고 가시 흡수 능 향 시 다.

억 합물 과 하여 제 한 태양전 는PC61BM -5.66

낮 에너 가 고 개 전압eV HOMO , 0.99 V , 11.5 mA/cm2

단락전 채 보 고 높 나타내었다, 63% 6.66% .

또한 연 전 가 높 고티 본 조[30] , Chen

전 가 낮 그룹 말단 갖는 합물 과cyanoacetate DCAO7T rhodanine

그룹 말단 갖는 합물 개 하 다 각각 높DERHD7T . 5.08%, 6.01%

나타냈 흡수능 조 낮 그룹, cyanoacetate rhodanine

그룹 함 강 한 흡수 능 나타내 단락전 개 전압 값

향 시 다 처럼 다양한 종 저 료가 많 합 고.

미 높 보 많 개 고 료에 해 낮 보 고

만 조 씩 그 차 여가고 다 료 합 과 정제 정 한. , ,

조 갖는 점들 해 앞 조 저 료push-pull

연 개 히 행 것 다 하 만 아 어.

문에 저 료 한 태양전 향 시키 해 는

수한 흡 계수 전하 동 적절한 에너 등 특 갖는, ,

조 체 료 계 합 필수적 라고 할 수 다. [5]
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태양전 너 닛Figure 2. (donor)

태양전Figure 3. 억 닛(acceptor)
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2. 실험

2.1 시약 정

시약2.1.1

본 실험 하 든 합물standard vacuum line Schlenk technique

합 아 곤 하에 실행하 다 과. Triphenylamine (98%) Aluminum chloride

(99%), N-Bromosuccinimide (99%),Zinc powder, Iron powder

는4-(Diphenylamino)benzeneboronic aicd pinacol ester (95%) Alfa asear에

하 가적 정제 없 하 다 는. 2,1,3-Benzothiadiazole (97%)

에 하 고 실험에 한TCI Magnesium sulfate anhydride (MgSO4, 99%),

Sodium bicarbonate(NaHCO3, 99.5%),Potassium carbonate(K2CO3), Tetrahydrofuran

(THF), Toluene, acetic acid, sulfuric acid, nitric acid, n-hexane OCI에

하여 하 다 매들 아 곤 하에 하여. sodium/benzophenone 24

시간 시킨 하 다.

그 고 는Tetrakis(triphenylphosphine)palladium(O) Oxalyl chloride (98%)

Aldrich에 하 다.

정2.1.2

합 간체들 단계 다 핵 공 스 트럼 하 Varian

하여 하 고 든 학적 동 는 내 물300MHz

트라 틸실란 에 해 단 하 다(TMS) ppm .Gaussian DFT 3LYP/6-31G*

해 계 하 고HOMO, LUMO 스 트럼UV-vis Shimadzu UV-3101 PC

하여 정하 다 스 트럼spectrophotometer . PL PerkinElmer LS 55

하여 정하 고Luminescence Spectrometer 5,CU-K7, U-K9, CU-K10

경 에는 하여 량 정하 다High Resolution Mass Spectrometer .

경Quantum YIELD Absolute PL QUANTUM YIELD SPECTROMETER C11347 HAMAMATSU

정하 다.
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합2.2

합 과정Figure . 4 5, CU-K7, CU-K9, CU-K10
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합4-(diphenylamino)phenyl ethanedione (2)  
[6]

플라스크에2 Anhydrous aluminium chloride (1.335 g, 10 mmol) Anhydrous

CH2Cl2 시키 한 에 넣어(50mL) Oxalyl chloride (0.646 g, 5 mmol)

다 천천히 넣어 다 그 다 합물triphenylamine (2.94 g, 12mmol) .

시간 동안 한 에 얼 물 식힌다6 . Hydrochloric acid (10 mL, 37%)

액 넣어 다 에 취한 에 물 에, CH2Cl2 넣(20 mL)

어 한 에 물 넣어 씻어 다 그 다. Magnesium sulfate

anhydride (MgSO4 넣어 수 아주고 뷰흐너 해 여과시킨다 여) .

과액 감압 하에 가열하여 매(CH2Cl2 전히 제거하고 하) silica gel

여 컬럼하여 (CH2Cl2 끗한 노란 말 얻는: N-hexane 1 : 1) compound 2 ( )

다 수득. ( 65%, 1.71 g)

Compound 2 : 1H NMR (300MHz, CDCl3, ppm) 7.77 (d, J = 4.5 Hz, 4H), 7.33 (t, J

= 3.00 Hz, 8H), 7.17(d, J= 4.50 Hz, 12H), 6.95 (d, J = 3.00, 4H) 13C NMR

(75MHz, CDCl3, 298K) 119.04, 125.31, 125.85, 126.45, 129.62, 129.79, 131.71,

146.04, 153.52, 193.27

합4,7-Dibromo-2,1,3-benzothiadiazole (3) [7]

플라스크에 과2 2,1,3-Benzothiadiazole (0.501 g 3.68 mmol)

에N-Bromosuccinimide (1.354 g 7.61 mmol) H2SO4 넣 에(97%, 5 mL) 60℃

하 동안 시킨다 종료 에 저 에 물 천천히 넣3h . 25mL

어 다 그다 하고 취한 에. toluene Magnesium sulfate

anhydride (MgSO4 넣어 수 아주고 뷰흐너 해 여과시킨다 그) .

다 감압 하에 가열하여 제거해 끗한 흰 말 얻는toluene compound 3( )

다 수득. ( 99%, 1.07 g)

Compound 3 : 1H NMR (300MHz, CDCl3, 298K) ; 7.74 (s, 2H) 13C NMR (75MHz,

CDCl3, 298K) 153.06, 132.43, 113.95
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합4,7-dibromo-5,6-dinitro-2,1,3-Benzothiadiazole (4)        
[8]

얼 물 하에 플라스크에bath 2 H2SO4 넣 에(50 mL) HNO3 천(50 mL)

천히 넣어 다 에 합물에 가 한 에0℃

천천히 넣어 주고 시간4,7-Dibromo-2,1,3-benzothiadiazole (5 g, 17 mmol) 12

동안 시키 시킨다 종료 얼 물 넣어 주0 . (500 mL)℃

시킨다 생 물 뷰흐너 해 여과시킨다 그 다. .

CH2Cl2 넣어 전히 녹 다 Magnesium sulfate anhydride (MgSO4 넣어 수)

아주고 다시 뷰흐너 해 여과시킨다 여과액 감압 하에 가열하여.

매(CH2Cl2 전히 제거하고 하여 컬럼하여) silica gel (EA : N-hexane 1

끗한 말 얻는다 수득: 10) compound 4 ( ) .( 20%, 1.3 g)

Compound 4 : 13C NMR (75MHz, CDCl3, 298K) ; 151.46, 110.33, 100.57

합4,7-Bis[4-(diphenylamino)phenyl]-2,1,3-benzothiadiazole (5) [9]

플라스크에 과2 4,7-Dibromo-2,1,3-benzothiadiazole (0.54 g, 1.82 mmol)

과4-(Diphenylamino) benzeneboronic aicd pinacol ester (1.42 g, 3.822 mmol)

2M K2CO3 넣어 전히 녹 에(10 mL) THF (15 mL) Tetrakis

넣어(triphenylphosphine) palladium (O) (0.21 g, 0.182 mmol)

시간 동안 시킨다 종료 에 감압 하에 가열하여 전히 제거한24 . THF

에 CH2Cl2 에 녹 다 수 넣어 씻어 다(30 mL) (100 mL) . CH2Cl2 에 는

수 Magnesium sulfate anhydride (MgSO4 아주고 뷰흐너 해)

여과시킨다 여과액 감압 하에 가열하여 매. (CH2Cl2 전히 제거하고) silica

하여 컬럼하여gel (CH2Cl2 끗한 주: N-hexane 1 : 4) compound 5 (

말 얻는다 수득) . ( 70%, 0.79 g)

Compound 5 : 1H NMR (300MHz, CDCl3, 298K) ; 7.88 (d, J = 4.5 Hz, 4H), 7.75

(s, 2H), 7.32 - 7.18 (m, 10H), 7.07 (t, J = 3 Hz, 4H) 13C NMR (75MHz, CDCl3,

298K) 147.58, 133.69, 132.24, 131.07, 129.96, 129.42, 127.51, 124.94,
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123.34, 122.99, 120.83

HRMS m/z calcd for C42 H30 N4 S +H 622.2195

4 , 4 ' - ( 2 , 3 - d i p h e n y l b e n z e n a m i n e - 5 , 8 - q u i n o x a l i n e d i y l ) b i s [ N , N -          

합diphenylbenzenamine (CU-K7)
[10]

플라스크에2 4,7-Bis[4-(diphenylamino)phenyl]-2,1,3-benzothiadiazole (1g,

넣 에 넣고 에1.6 mmol) acetic acid (40 mL) Zn powder 2 g 80 4℃

시간 동안 시킨다 시간 에 에 시키 식힌 에 뷰흐너. 4

해 제거하고 여과 액에Zn powder 4-(diphenylamino)phenyl  

다시 에 시간동안 시킨다ethanedione (0.962g, 1.76 mmol) 100 24 .℃

종료 에 감압 하에 가열하여 제거하고acetic acid CH2Cl2 에 녹(30 mL)

다 수 씻어 주고 한다(80 mL) . H2Cl2 에 는 수 Magnesium

sulfate anhydride (MgSO4 아주고 뷰흐너 해 여과시킨다 여과액) .

감압 하에 가열하여 매(CH2Cl2 전히 제거하고 하여 컬) silica gel

럼하여 끗한 노란 말 얻는다 수득(EA : N-hexane 1 : 5) CU-K7( ) . (

40%, 0.706 g)

CU-K7. 1H NMR (300MHz, CDCl3, 298K) ; 7.83 (s, 2H), 7.76 (d, J = 4.5 Hz, 4H),

7.75 (d, J = 4.5 Hz, 4H), 7.27(t, J = 4.5 Hz, 8H), 7.22 - 6.96(m, 40H)

13C NMR (75MHz, CDCl3, 298K) 148.64, 148.10, 147.82, 147.36, 147.35, 138.73,

138.09, 132.49, 132.39, 132.31, 131.77, 130.99, 129.42, 129.29, 128.88,

127.98, 125.23, 124.69, 123.54, 122.96, 122.86, 121.70

HRMS m/z calcd for C80 H58 N6 +H 1103.4797

4,8-Bis[4-(N,N-diphenylamino)phenyl]benzo[1,2-c:4,5-c(]bis[1,2,5]thiadiazole

합(8) [9]
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플라스크에2 4,7-dibromo-5,6-dinitro-2,1,3-Benzothiadiazole        (1 g, 2.6

과mmol) 4-(Diphenylamino) benzeneboronic aicd pinacol ester (2.03g, 5.46

과mmol) 2M K2CO3 넣어 전히 녹 에(10 mL) THF (20 mL) Tetrakis

넣어 시간(triphenylphosphine) palladium (O) 0.3 g, 0.26 mmol) 24

동안 시킨다 종료 에 감압 하에 가열하여 전히 제거한 에. THF

CH2Cl2 에 녹 다 수 넣어 씻어 다(40 mL) (200 mL) . CH2Cl2 에 는

수 Magnesium sulfate anhydride (MgSO4 아주고 뷰흐너 해)

여과시킨다 여과액 감압 하에 가열하여 매. (CH2Cl2 전히 제거하고) silica

하여 컬럼하여gel (CH2Cl2 끗한: N-hexane 1 : 5) compound 8 (

말 얻는다 수득) . ( 50%, 0.92g)

compound 8. 1H NMR (300MHz, CDCl3, 298K) ; 7.87 (d, J = 4.5 Hz, 4H), 7.46 (t,

J = 3.0Hz, 8H), 7.48 - 7.22 (m, 16H) 13C NMR (75MHz, CDCl3, 298K) 146.77,

135.91, 130.28, 129.68, 129.35, 120.00, 125.04, 124.46, 123.40, 121.84,

120.73

2,3,7,8-tetraphenyl-benzenamino-,9-diyl)bis[N,N-diphenyl-benzenamine         

합Pyrazino[2,3-g]quinoxaline (CU-K9)   [11]

플라스크에 에2 compound 8 (0.4 g, 5.61 mmol) 넣 에 acetic acid (40

넣고 에 시간 동안 시킨다 시간 에mL) Zn powder 2g 80 4 . 4℃

에 시키 식힌 에 뷰흐너 해 제거하고 여과Zn powder

액에 다시4-(diphenylamino)phenyl ethanedione (0.642 g, 1.179 mmol) 10  

에 시간동안 시킨다 종료 에 감압 하에 가열하여0 24 . acetic℃

제거하고acid CH2Cl2 에 녹 다 수 씻어 주고 한(30 mL) (80 mL)

다. CH2Cl2 에 는 수 Magnesium sulfate anhydride (MgSO4 아주고 뷰흐너)

해 여과시킨다 여과액 감압 하에 가열하여 매. (CH2Cl2 전히)

제거하고 하여 컬럼하여silica gel (CH2Cl2 끗한: N-hexane 2 : 1)
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노란 말 얻는다 수득CU-K9 ( ) . ( 30%, 0.271 g)

CU-K9
1H NMR (300MHz, CDCl3, 298K) ; 7.77 (d, J = 4.5 Hz, 12H), 7.33 (t, J =

3.0Hz, 24H), 7.17 (d, J = 4.5, 36H), 6.95 (d, J = 4.5 Hz, 12H)
13C NMR

(75MHz, CDCl3, 298K) 153.52, 146.04, 140.78, 140.66, 137.49, 131.71, 131.66,

129.79, 129.62, 126.45, 125.85, 125.40, 125.31, 119.97, 119.25, 119.04

4,4'-(6,7-diphenyl-benzenamino[1,2,5]thiadiazolo[3,4-g]quinoxaline-4,9-             

diyl)bis[N,N-diphenyl-benzenamine   (CU-K10) 합 [12]

플라스크에 에Compound 8 (0.4 g, 5.61 mmol) 넣 에 acetic acid (40

넣고 에 시간 동안 시킨다 시간 에mL) Fe powder 2g 80 4 . 4℃

에 시키 식힌 에 뷰흐너 해 제거하고 여과Fe powder

액에 다시4-(diphenylamino)phenyl ethanedione (0.321 g, 0.589 mmol) 10  

에 시간동안 시킨다 종료 에 감압 하에 가열하여0 24 . acetic℃

제거하고acid CH2Cl2 에 녹 다 수 씻어 주고 한(30 mL) (80 mL)

다. CH2Cl2 에 는 수 Magnesium sulfate anhydride (MgSO4 아주고 뷰흐너)

해 여과시킨다 여과액 감압 하에 가열하여 매. (CH2Cl2 전히)

제거하고 하여 컬럼하여silica gel (CH2Cl2 끗한: N-hexane 1 : 1)

보라 말 얻는다 수득CU-K10 ( ) . ( 35%, 0.228 g) 1H NMR (300MHz, CDCl3,

298K) ; 7.97 (d, J = 3.0 Hz, 2H), 7.63 (d, J = 4.5 Hz, 2H), 7.34 - 6.95 (m,

52H)
13C NMR (75MHz, CDCl3, 298K) 147.64, 147.10, 144.96, 139.95, 138.27,

134.08, 133.79, 131.15, 129.54, 129.34, 129.30, 125.85, 125.65, 125.64,

125.09, 125.08, 125.07, 124.02, 124.00, 123.28

HRMS m/z calcd for C80 H56 N8 S +H 1161.4424
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Compound 2 1H NMR

Compound 2 13C NMR
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Compound 3 1H NMR

Compound 3 13C NMR
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Compound 4 1H NMR

Compound 4 13C NMR
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Compound 5 1H NMR

Compound 5 13C NMR
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CU-K7 1H NMR

CU-K7 13C NMR
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Compound 8 1H NMR

Compound 8 13C NMR
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CU-K9 1H NMR

CU-K9 13C NMR
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CU-K10 1H NMR

CU-K10 13C NMR
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결 과3.

합 물 학적 특 전 학적 특3.1.

과정 해 각각 합 하 고 는Figure . 4 5 , CU-K7, CU-K9, CU-K10 5

심에 는 어가 닛 어 고 는Benzothiadiazole CU-K7 Quinoxaline

닛 는 닛 에는, CU-K9 Thiadiazolo quinoxaline CU-K10 Pyrazino quinoxaline   

어 러한 닛들 억 역할 하고 주 에 어(acceptor)

는 닛 너 역할 하 한 내에Triphenylamine (donor) 조들간

내 전 공여 전 수 특 전하 동(donor) (acceptor)

에 해 과적 흡수할 수(intra-molecular charge transfer)

는 낮 에너 드갭 특 할 수 고 에너(low bandgap) HOMO LUMO

가 각각 억 닛과 너 닛 조에 해 결정 수 므 에

너 쉽게 조정할 수 므 러한 조 하 다.

게 한 물 들 Gaussian DFT B3LYP/6-31G* 해 HOMO LUMO

계 하므 러한 가 조 에 라는 것Push-Pull Donor-Acceptor-Donor

할 수 었다 그 고 한 물 합 한 에 과. Uv-vis spectrum

정하므 물 학적 특 정하고 그 정photoluminescence

값에 겹 는 알아Uv-vis spectrum photoluminescence

내고 전극 하여 정하여 값 계 한 다 겹 는CV curve HOMO

하여 계 하여 값과 하여 값 계 할band gap HOMO LUMO

수 다. 각 물 과Uv-vis spectrum photoluminescence Figure . 5

나타내고 합 한 한 에Figure . 8 5, CU-K7, CU-K9, CU-K10

나타냈고 에 는Uv-vis spectrum Figure . 9 Figure . 10 5, CU-K7,

CU-K9, CU-K10 한 에 나타내었다 또한 에photoluminescence . Figure . 11

는 물5, CU-K7, CU-K9, CU-K10 나타내었다CV-Curve .
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PICTURE 6 한 계Gaussian 5, CU-K7, CU-K9, CU-K10 HOMO , LUMO
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Figure . 5 compound 5 과Uv-vis spectrum photoluminescence

Figure . 6 CU-K7 과Uv-vis spectrum photoluminescence



- 29 -

Figure . 7 CU-K9 과Uv-vis spectrum photoluminescence

Figure . 8 CU-K10 과Uv-vis spectrum photoluminescence
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Figure . 9 5, CU-K7, CU-K9, CU-K10 Uv-vis spectrum

Figure . 10 5, CU-K7, CU-K9, CU-K10 photoluminescence
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Figure . 11 5, CU-K7, CU-K9, CU-K10 CV-Curve

러한 하여 학적 특징 정하 고HOMO , LUMO , band gap

태양전 에 한 전 적 특 에 Hole 정 하 해hole mobilities

SCLC 정하 고 스 조는(The space charge limited current)

합 물ITO/ PEDOT:PSS/ / 조 만들어 정하 고Au cell Hole hole

계 하 해 식 하mobilities the Mott Gurney law . 2−

여 계 하 고 는ε 정적 전 수 는 어 동 적 었다 러한.μ

결과 값 에 정 하 고. 1 Hole 그래프는hole mobilities Figure . 12

나타내었다.

[식 . 2]
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Figure . 12 5, CU-K7, CU-K9, CU-K10 Hole hole mobilities
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Table 1. 학적 전 학적 특5, CU-K7, CU-K9, CU-K10

Compound λabs
[a]/nm ( /Mε -1cm-1) λPL

[b] (nm) QY (%) HOMO[c] (eV) LUMO[d] (eV) Bandgap[e] (eV)
Hole mobility[f]

(cm2/Vs)

5 458 (5650.8) 625 79.6 -5.28 -2.923 2.357 1.27 × 10-5

CU-K7 425 (12713.5) 568 80.2 -5.451 -2.951 2.5 8.04 × 10-5

CU-K9 388 (3447.1) 499 3.3 -5.512 -2.834 2.678 1.40 × 10
-5

CU-K10 542 (6060) 775 1.8 -5.234 -2.947 2.288 1.75 × 10
-5

[a] Absorption spectra were in DCM. [b] PL spectra were in DCM. [c] CV measurement of solution versus SCE electrode.

[d] Estimated from LUMO = HOMO + Eg [e] Optical energygap estimated from the Uv curve measured in solution. [f] The

SCLC behavior in the trap-fred region can be characterized using the Mott-Gurney square law.
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결4.

본 연 에 는 태양전 에 적 수 는 물 합 하고 특 에

하여 연 하 다. 억 닛 과 너 닛Benzothiadiazole Tripheny

결합하므lamine 조push-pull 물 처 하 고 Benzot

닛 아닌hiadiazole 닛quinoxaline , 닛Thiadiazolo quinoxaline Pyrazi 

닛 하고 합 하 다 합no quinoxaline . 5, CU-K7, CU-K9, CU-K10 

값과 에너 과 학적 특 과 전 학적 특 정해HOMO, LUMO band gap

본 결과 태양전 에 적 했 경 에 좋 가 수 학적 chara

해 할 수 었고cterization 합 한 물 조에 닛thiophene

너 억 에 하게 다 적 에너 어 좋band gap

전 가능 고 또한 태양전 뿐만 아니라 스 트 태

양전 나 염료감 태양전 트랜 스 등 여러 야 한, OLED,

가능 해 볼수 것 다.
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감

과정 시 한 년 개월 나 논문 하는 시간1 10

었습니다 저 족한 저 가 쳐주시고 끌어주시는 저.

수님 신 수님께 너무 감 하다는 말씀 드 고 싶

습니다 또한 학 과정 실험실 제공해주시고 많 것 가.

쳐주신 수님과 래 수님께 감 말씀 드 니다.

그 고 실험 하 많 조언 해주 보미나 종, ,

감 합니다 또한 같 과정 함께 하고 고생한 한 에게 감.

하고 고맙다는 말 전합니다 많 족하 만 앞 노 하는.

습 보여드 겠습니다 감 합니다. .
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