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ÖZET 

 

 

KELEBEK TİPİ ORGANİK ELEKTROLÜMİNESANT DİYOTLARIN 

TASARIMI VE ELEKTRONİK ÖZELLİKLERİNİN İNCELENMESİ 

 

 

YAYCI, Tamer 

Yüksek Lisans Tezi, Kimya Anabilim Dalı 

Tez Danışmanı: Prof. Dr. Selçuk GÜMÜŞ 

Ekim 2022, 58 sayfa 

 

Bu tez çalışmasında, piridokinolin merkezli kelebek tipi potansiyel organik 

elektrolüminesant diyotlar dizayn edilmiş, yapısal ve elektronik özelliklerini araştırmak 

kimyasal hesaplamalar yapılmış ve yorumlanmıştır. Yapılar, organik yarı iletkenler 

olarak hareket etmelerini sağlayan molekül içi yük transferi sağlama yeteneğini 

geliştirmek için bir D-π-A motifi olarak inşa edilmiştir. Donör grubu olarak 

piridokinolin, akseptör grupları olarak ise siyanür grupları içeren moleküller tasarlandı. 

Hesaplamalar, elektron çekici olarak siyano grupları ve köprü görevi görecek farklı π 

grupları kullanılarak yapılmıştır. Hesaplamalar, B3LYP/6-311+G(d,p) düzeyinde 

Yoğunluk Fonksiyonel Teorisi (DFT) uygulanarak hesaplama yöntemi yardımıyla 

değerlendirildi. Bileşiklerin termal olarak etkinleştirilmiş gecikmeli floresan (TADF) 

özellikleri de zamana bağlı yoğunluk fonksiyonel teorisi (TD-DFT) hesaplamalarından 

elde edilen sonuçlarla bağlantılı olarak açıklanmaktadır. Tez çalışmasında, teorik olarak 

incelenen bir dizi piridokinolin bazlı potansiyel TADF moleküller, yapısal ve 

fotofiziksel özellikleri açısından hesaplama yöntemleriyle analiz edilmiştir. Singlet-

triplet enerji boşlukları (∆EST), HOMO-LUMO enerji farkı (∆E) ve HOMO ve LUMO 

enerji seviyelerinin optimize edilmiş yapıları, öncül orbital dağılımları ve TADF 

aktiviteleri değerlendirilerek 4a, 8a ve 12a bileşiklerinin OLED kapasitelerinin olduğu 

belirlenmiştir. 

 

Anahtar kelimeler: DFT, Kelebek tipi, OLED, Piridokinolin, TADF. 
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ABSTRACT 

 

 

DESIGN AND INVESTIGATION OF THE ELECTRONIC PROPERTIES OF 

BUTTERFLY TYPE ORGANIC ELECTROLUMINSENT DIODES 

 

 

YAYCI, Tamer 

M.Sc. Thesis, Department of Chemistry 

Supervisor: Prof. Dr. Selçuk GÜMÜŞ 

October 2022, 58 pages 

 

In this thesis, pyridoquinoline-based butterfly type potential organic 

electroluminescent diodes were designed, chemical calculations were made and 

interpreted to investigate their structural and electronic properties. The structures were 

constructed as a D-π-A motif to enhance its ability to provide intramolecular charge 

transfer enabling them to act as organic semiconductors. Molecules containing 

pyridoquinoline as donor groups and cyanide groups as acceptor groups were designed. 

Calculations are made using cyano groups as electron withdrawers and different π 

groups to act as bridges. Calculations were evaluated with the help of calculation 

method by applying Density Functional Theory (DFT) at B3LYP/6-311+G(d,p) level. 

The thermally activated delayed fluorescence (TADF) properties of the compounds are 

also described in conjunction with the results from the time dependent intensity 

functional theory (TD-DFT) calculations. In the thesis, a series of theoretically 

investigated pyridoquinoline-based potential TADF molecules were analyzed in terms 

of their structural and photophysical properties by computational methods. 4a, 8a and 

12a compounds were determined by evaluating singlet-triplet energy gaps (∆EST), 

HOMO-LUMO energy difference (∆E) and optimized structures of HOMO and LUMO 

energy levels, their precursor orbital distributions and TADF activities. 

 

Keywords: Butterfly type, DFT, OLED, Pyridoquinoline, TADF. 
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1. GİRİŞ 

 

 

1.1. Genel Bilgiler 

 

OLED teknolojisi yaygın bir şekilde kullanılmaya başlanmış ancak halen verim 

ve kullanım sürelerinin uzatılması konusunda tatmin edici sonuçlara varılamamıştır. Bu 

nedenle etkin OLED tasarım araştırmaları hızlı bir şekilde devam etmektedir. Bu 

çalışmadaki amacımız ön çalışmalarla etkin olduğunu belirlediğimiz pirido[2,3]kinolin 

merkezli organik elektroluminesan yapıların dizaynı ve ileri seviye bilgisayarlı 

hesaplamalarını gerçekleştirmektir.  

Organik elektroluminesant moleküller (OLED), hafif ışık kaynağı uygulamaları, 

tam renk monitör özelliği ve esneklik özelliklerinden dolayı, son zamanlarda hem 

bilimsel çalışmalarda hem de endüstri uygulamalarında yaygın araştırma konusu 

olmaktadır. Güneşin enerji kaynağı olarak değerlendirilmesinde önemli derecede 

kullanılan metallo bileşiklerin toksikliği ve yer kabuğunda çok az miktarda bulunduğu 

düşünüldüğünde, organik moleküllerin kullanılmaya başlanmasının son derece 

ekonomik olacağı ortak kanı oluşturmuştur (Lee ve ark., 2014). Organik yapılar 

çeşitlilik, maliyet, şekillendirilme kabiliyeti ve üretme kolaylığından dolayı da ayrıca 

tercih edilmektedir. Yeni OLED yapılarının tasarımı ve endüstri uygulamaları 

verimliliğin ve materyalin raf ömrünün arttırılması anlamında önem taşımaktadır. Bu 

projede pirido[2,3]kinolin temelli potansiyel organik elektroluminesant yapıların çeşitli 

türevlendirmeler çerçevesinde dizaynı yapılacak yapısal ve elektronik ve fotokimyasal 

özellikleri teorik olarak incelenecektir. 

Yakın tarihli araştırmalarda yapısında hem elektron donör hem de akseptör 

gruplar içeren dolayısıyla, elektronik geçişleri intramoleküler düzeyde 

gerçekleştirebilen yapıların üretilmesi ve uygulaması planlanmaktadır (Gümüş ve 

Gümüş, 2017). Yapılarında elektron verici gruplar içeren moleküllerde HOMO seviyesi 

artmaktadır, aynı şekilde yapısında elektron çekici gruplar içeren yapılarda ise LUMO 

enerji seviyesi düşmektedir. Bu durum birlikte aynı yapı içinde değerlendirildiğinde 

HOMO ve LUMO enerji seviyelir arasındaki fark azalmakta ve potansiyel yarı iletken 

malzemelerin tasarımı gerçekleştirilebilmektedir. Bunun yanında temel halden uyarılmış 
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hale geçişlerde singlet enerji seviyesine uyarılmış elektronların %75 gibi büyük bir 

kısmı triplet enerji seviyesine geçmekte ve floresans verimini %25’e kadar 

düşürmektedir. Bu durumu engellemek mümkün değildir. Ancak seviyeler arası geçişle 

(ISC) triplet enerji seviyesine geçmiş olan elektronları tekrar singlet enerji seviyesine 

döndürme fikri ortaya çıkmıştır. Bu durumun adı ters seviyeler arası geçiş (RISC) 

olarak adlandırılmaktadır. Bu sayede kayıp olan %75’in geri kazanımı başarılmış 

olmaktadır. Bu tez çalışmamızın diğer bir amacı singlet-triplet enerji (ΔΕST) aralığı 

düşük yapı tasarımını gerçekleştirebilmektir. 

Şekil 1.1’de singlet (S1) ve triplet (T1) uyarılmış durumları ve bir temel durumu 

(S0) gösteren geleneksel bir organik molekülün enerji diyagramını göstermektedir 

(Uoyama ve ark., 2012). 

 

 

Şekil 1.1. Bir organik molekülün enerji diyagramı (Uoyama ve ark., 2012). 

 

Bu tez kapsamında pirido[2,3]kinolin temelli organik elektroluminesan yapıların 

tasarlanması yapılacak ve bilgisayarlı hesaplamalar ile çeşitli fotofiziksel özelliklerinin 

belirlenmesine çalışılacaktır. Tez kapsamında araştırılması planlanan yapılar literatürde 

daha önce ele alınmamış olup özgün değer taşımaktadır.  

Bilgisayar sistemlerimizde gerçekleştirdiğimiz ön hesaplamalar tasarlanan 

yapıların güçlü birer OLED adayı olduğunu göstermiştir. Çok eski zamanlardan beri, 

parlayan kurtlardan, deniz canlılarından ve Aurora borealis'in abartılı ışık 

gösterilerinden gelen ışık emisyonları büyüleyici olmuştur ve kökenlerini anlamak için 

çok fazla çalışma yapılmıştır. Kuantum mekaniğinin ortaya çıkmasına kadar, bu 
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emisyonların temel kökenleri yeterince anlaşılamamıştır. Daha sonra, bu emisyonların 

kökenini belirlemek için çok sayıda becerikli girişimden sonra, uygun enerjinin 

emilimini ve daha sonra ultraviyole (UV), görünür ışık veya kızılötesi (IR) radyasyon 

olarak ışığın emisyonunu içeren lüminesans fenomeninden kaynaklandığı sonucuna 

varılmıştır (Jankus ve ark., 2013). Zamanla, lüminesans çalışmalarındaki büyük 

atılımlar bu araştırma alanını inovasyonun ana odağı haline getirmiştir. Işık, modern 

yaşamın hemen hemen her alanında hayati bir rol oynadığı için, çeşitli tonları ve 

renkleri ile antik çağlardan beri insanlığı büyüledi. Gün doğumu ve Gün batımı tonları, 

gökkuşakları, okyanus ve gökyüzünün mavileri vb. gibi çeşitli doğa harikaları., ışık 

içerir. Ama ışık nedir? Basit bir ifadeyle, aydınlık bir vücut tarafından yayılan ve göze 

çarptığında sinirler yoluyla görme hissine neden olan fiziksel bir miktardır. İnsan 

gözüyle görülebilen tüm elektromanyetik spektrumun küçük bir bölümünü oluşturur. 

Işık algısı yeteneklerimiz oldukça yüksek olmasına rağmen, en derin menekşeden (400 

nm) en derin kırmızıya (750 nm) uzanan elektromanyetik spektrumun sadece çok dar bir 

aralığı bizim tarafımızdan görülebilir. Dalga boyuna ve frekansa bağlı olarak, ışığın 

rengi de değişir ve bu nedenle titreşim spektrumu gözlemlenebilir. VİBGYOR'DA 

kırmızı daha fazla yer kaplar ve bu nedenle önce gözlerimize ulaşır. Kırmızı, yeşil ve 

mavi (RGB) spektrumun üçte ikisini kaplar ve bunların belirli bir kombinasyonu beyaz 

ışık oluşturur. Işık bir enerji şeklidir ve bu nedenle ışık oluşturmak için başka bir enerji 

biçimine ihtiyaç vardır. Bu, akkor ve lüminesans olmak üzere iki fenomenle pratik 

olarak mümkündür (Jankus ve ark., 2013).  

Işık, ısıtılmış moleküllerden elektrik yüklü parçacıkların titreşimindeki 

değişikliklerden veya atomlardaki elektronların aşağı doğru geçişinden kaynaklanan 

elektromanyetik radyasyondur (Kim ve ark., 2018). İlk fenomen akkor olarak bilinirken, 

ikincisi lüminesansta bilinir. Bir malzeme yeterince yüksek bir sıcaklığa ısıtılırsa, 

parlamaya başlar. Işığın ısı enerjisinden yayıldığı bu işlem akkor olarak bilinir. Atomlar 

ısıtıldığında, termal titreşimlerinin bir kısmını Akkor ışık şeklinde elektromanyetik 

radyasyon olarak serbest bırakırlar. Bu, güneşten, yıldızlardan, yanan bir kömür 

parçasından ve çok yüksek sıcaklığa ısıtılmış bir demir parçasından elde edilen en 

yaygın ışık türüdür. Güneş, akkor süreci ile gezegenimizde yaşam için gerekli olan 

hemen hemen tüm ısı, ışık ve diğer enerji biçimlerini sağlar. Yıldızlar sıcaklıkları 
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düşükse kırmızı renkte parlar ve sıcaklık yüksekse mavi renkte parlar, çünkü farklı 

sıcaklıklar farklı renklere neden olur. Benzer şekilde, bir demir parçası oda sıcaklığında 

karanlık görünür ve ısıtıldığında, 500°C'de soluk kıpkırmızı görünür, daha sonra 

800°C'de kırmızı, turuncu, yavaş yavaş sarıya döner ve son olarak akkor nedeniyle 

1000°C'nin üzerinde beyaz ışık yayar. Bu ışık emisyonu fenomeni, Planck'ın siyah 

cisim emisyon teorisi ile iyi açıklanmaktadır. Mevcut birçok ışık kaynağı arasında, en 

yaygın ışık kaynakları, sıcak emisyon şeklinde ışık yayan termal kaynaklardır, örneğin, 

tungsten filament veya sıradan akkor ampul ısıtıldığında, akkor nedeniyle parlak beyaz 

sıcak parlar, dolayısıyla akkor lambaların popülaritesi. Bu akkor kaynaklar, yanmadan 

(oksitleyici) 100 saatten fazla yüksek bir sıcaklıkta kalabilen özel bir metal olan 

tungstenden yapılmış bir filamentten oluşur. Elektrik akımı ince bir telden geçtiğinde, 

direnç ısı oluşturur. Tel yüksek bir sıcaklığa ulaştığında, malzemedeki atomlar enerjiyi 

emer ve elektronlar daha yüksek enerji durumlarına uyarılır. Ömürlerinden sonra, ışık 

ve ısı emisyonu ile birlikte daha düşük enerji durumuna geri dönerler. Ters kare 

yasasına göre, birim alan başına ışık yoğunluğu, kaynak ve hedef alan arasındaki 

mesafenin karesi ile ters orantılı olarak değişir. İlk aydınlatma yüzeyine olan mesafe 

ölçülür-şeffaf bir ampulün filamenti veya buzlu bir ampulün cam zarfı. Işığın 

yoğunluğu mesafeye bağlı olarak büyük ölçüde değiştiğinden, etkili aydınlatma 

kaynakları değildir. Filament kopması, lamba ömrünün olağan sonudur ve bu nedenle 

satın alınması en ucuz ve kullanımı en pahalıdır. Alman fizikçi ve bilim tarihçisi Eilhard 

Wiedemann, ışık anlamına gelen Latince Lumin kökünden gelen lüminesans terimini 

tanıtan ilk kişi oldu. Genel olarak, lüminesans, radyasyonun madde tarafından 

absorpsiyon ve emisyon yasalarının incelenmesidir (Liu ve ark., 2018).  

Lüminesans, bir madde içindeki elektronların daha enerjik durumlardan daha az 

enerjik durumlara hareket etmesinden kaynaklanan serin emisyondur ve bu nedenle ısı 

üretmeden normal veya soğuk sıcaklıklarda ışık verme işlemidir (Mueller, 2001). Bu, 

fotonların Emiliminden, kimyasal veya biyokimyasal reaksiyonlardan, atom altı 

parçacıkların aktivitesinden, radyasyondan veya bir kristal üzerindeki stresten 

kaynaklanabilir. Yayılan ışığın dalga boyu, gelen radyasyonun değil, ışıldayan 

maddenin karakteristiğidir. Lüminesans, fizik, kimya, biyoloji bilimi, tıp bilimi, adli tıp, 

jeoloji, malzeme bilimi, mühendislik teknolojisi vb. gibi çeşitli alanlara uygulanabilir 
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olduğu için disiplinlerarası bir konudur. Mevcut araştırma, diğer katı hal dalları arasında 

ve inorganik ve organik malzemeler kullanılarak farklı lüminesans alanları arasında 

güçlü bir etkileşim ile karakterizedir.  

Geçiş metalleri, atomların kısmen doldurulmuş bir d alt kabuğuna veya 

katyonlara yol açabilecek eksik bir d alt kabuğuna sahip olduğu elementlerdir. f-blok 

lantanit ve aktinit serileri de geçiş metalleri olarak kabul edilir ve genellikle iç geçiş 

metalleri olarak adlandırılır (Wang ve ark., 2017). Geçiş serisi metal bileşikleri renk 

genelde iki ana türden (orbital başka bir d için bir elektron bir d atlar nerede d geçişler, 

yörünge transferi (LMCT) geçiş; ve (2) d-metal şarj–bir elektron kristal bir yörünge 

metal yörünge atlamak vererek sebebiyet veren yere transfer geçişleri, şarj 1) yani 

elektronik geçişler nedeniyle. Bu tür geçişlerin, metal düşük oksidasyon durumunda 

olduğunda ortaya çıkması daha olasıdır. Canlı renkler dikromat ve permanganat 

iyonlarından ve geçiş metali iyonlarının sulu çözeltilerinden elde edilebilir [Co (NO3)2 

(kırmızı); K2Cr2O7 (turuncu)]. Lüminesans, lantanit üç değerlikli iyonların ayırt edici 

ve çekici özelliğidir. Nadir toprak metalleri, atom numaraları 21, 39 ve 57-71 olan 17 

elementten oluşan bir ailedir. Bunlardan atomik olmayan bir element 57, Lantan (La), 4f 

kabuğunda serbest elektrona sahip değilken, atomik no. 71, Lutetium (Lu), 14 

elektronlu tamamen dolu bir 4f kabuğuna sahiptir. Seryum (Ce) ' den Ytterbiyuma (Yb) 

kadar nadir topraklar arasındaki tüm 13 elementin kendine özgü bir özelliği, 4f 

kabuğunun tamamen doldurulmamış olması, ancak tamamen doldurulmuş olan dış 5s ve 

5p alt kabukları tarafından tamamen taranmasıdır. Bu 13 nadir toprak elementinin optik 

ve elektromanyetik özellikleri esasen bu eksik doldurulmuş 4f kabuğunun 

taranmasından kaynaklanmaktadır. Tripozitif nadir toprak iyonlarındaki lüminesans, 

esas olarak kuantum mekanik spin ve parite yasağı kuralları tarafından yasaklanan 4f 

kabuğu içindeki enerji seviyesi geçişinden kaynaklanır. Verimli lüminesans, bu 

iyonlarda, bu iyonların kristal kafeste simetri merkezine sahip bir pozisyon almadığı 

koşullar altında hala ortaya çıkabilir. Europium (Eu 
3+

), Terbium (Tb
3+

) ve Disprosiyum 

(Dy
3+

) gibi tripozitif iyonların bazıları, 4f kabuğundaki elektron sayısına bağlı olarak bir 

faktör olan iyi lüminesan yayıcılardır. Ce
3+

 'dan Lu
3+

' ya kadar olan lantanitler, Xe'ye 

eşdeğer olan iç kabuk konfigürasyonlarına eklenen 1 ila 14 4f elektrona sahiptir. 4f 

elektronu olmayan iyonlar, yani Sc
3+

, Y
3+

, La
3+

 ve Lu
3+

, görünür bölgede veya 
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yakınında uyarma ve lüminesans işlemlerini indükleyebilecek elektronik enerji 

seviyelerine sahip değildir. Buna karşılık, kısmen dolu 4f orbitalleri olan Ce
3+

'dan 

Yb
3+

’ya kadar olan iyonlar, her bir iyonun enerji seviyelerine sahiptir ve görünür bölge 

etrafında çeşitli lüminesans özellikleri gösterir. Bu iyonların çoğu, çoğunlukla çeşitli 

bileşiklerde Y
3+

, Gd
3+

, La
3+

 ve Lu
3+

’nın yerini alarak fosforda lüminesan iyonlar olarak 

kullanılabilir. Lantanit iyonlarından gelen lüminesans, elektronik olarak uyarılmış bir 

türün gevşemesinde radyatif ve radyasyonsuz yollar arasındaki rekabetin sonucudur. ΔJ 

= 0, ±1 (ΔJ = 0 yasaktır) seçim kuralına göre, varsayımsal olarak lantanit iyonlarında 

sadece manyetik dipol geçişlerine izin verilir. Lantanidin koordinasyon alanında, 

elektrik-dipol geçişleri de tercih edilir, çünkü ligand alanı biraz garip parite 

konfigürasyonlarını [Xe] 4fn 5d° konfigürasyonuna karıştırır. Koordine edici 

kromoforlar enerjiyi emdiğinden, emme ve emisyon hatlarının çoğu elektrik-dipol 

geçişi nedeniyle ortaya çıkar. Lantanit iyonlarının hem manyetik dipol hem de elektrik 

dipol geçişleri, organik kromoforlarda ayrı ayrı izin verilen geçişlere kıyasla oldukça 

zayıftır. Lantanitlerin uyarılmış hali sadece radyatif bir süreçle değil, aynı zamanda 

radyatif olmayan süreçlerle de rahatlar. Lantanitlerin yayıcı özellikleri, uyarılmış durum 

popülasyonunu artırarak ve ışınımsız yolları en aza indirerek arttırılabilir. Lantanitler 

söz konusu olduğunda, emisyon 4f kabuğunun içindeki geçişlerden kaynaklanır, yani bu 

geçişler intrakonfigüratif f–f geçişleridir. Tamamen elektronlarla doldurulmamış derin 

kısmen doldurulmuş 4f kabuğu, bu dış 5S
2
5p

6
 kabukları (La

3+
 ve Lu

3+
 hariç) tarafından 

iyi korunur, bu da ayrık enerji seviyelerinin sayısına ve birinci ve ikinci koordinasyon 

kürelerindeki ligandlara yol açar. Üç değerlikli lantanit iyonlarının elektronik 

konfigürasyonlarını sadece çok sınırlı bir ölçüde bozar. Tarama etkisi olarak da bilinen 

bu koruyucu, özellikle dar bant emisyonu ve uyarılmış durumların uzun ömürleri için 

lantanit lüminesansının spesifik özelliklerinden sorumludur. Lantanit iyonlarının çoğu, 

optik spektrumun görünür bölgesinde lüminesans gösterir. Lantanit komplekslerine bir 

antenin sokulması, enerji transferi için alternatif bir yol sağlar ve lantanit yayan 

seviyeleri zenginleştirir, bu da daha sonra ışık yayarak zemin durumuna gevşer. 

Türevlendirme işlemi için çeşitli uygulamalarda lantanit kompleksleri genellikle 

kromofor olarak kullanılır ve bazı şartları yerine getirmek gerekir: (1) anten kromofor 

emisyon emme-enerji transferi sürecinde yüksek photoluminescence kuantum verimi 
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elde etmek için yüksek molar yok olma katsayısına sahip olmalıdır. Anten kromoforu, 

lantanit lüminesan durumlarına etkili enerji transferi için üçlü durum enerji seviyelerine 

uymalıdır. Verici ve alıcı arasındaki enerji transferi çok büyükse, daha yavaş enerji 

aktarım hızlarına yol açabilirken, termal olarak aktive edilmiş bir geri enerji transferi 

küçük bir enerji boşluğunda meydana gelebilir. Anten kromoforu, etkili enerji transferi 

için lantanit iyonuna yakın olmalıdır. Anten kromoforunun sistemler arası geçiş verimi 

yüksek olmalıdır. Su veya çözücü molekülleri ile söndürme probleminden kurtulmak 

için, anten kromoforu, lantanit metal iyonlarının iç koordinasyon küresini en az bir 

koordinasyon numarası ile doyurmalıdır. Ligandla güçlendirilmiş lantanit lüminesans 

mekanizması temel olarak üç aşamalı bir işlemdir: (1) ligand uyarma ışığını emer; (2) 

emilen enerji lantanit iyonlarına aktarılır ve (3) son olarak, iyonlar ışık yayar. Daha 

önce tanıtılan merkezi iyon enerji seviyelerine ek olarak, sürece dahil olan birkaç ligand 

enerji seviyesi vardır. Ligand-lantanit kompleksinde, bir fotonun emilmesi, enerjik 

olarak en düşük zemin durumundan meydana gelen çok hızlı bir işlemdir (~10-15 s), 

çünkü uyarılmamış bir molekülde elektronlar bu enerjik olarak en düşük yalan 

seviyelerini işgal etme eğilimindedir. Çoğu lantanit kompleksi yakın UV aralığında 

uyarılır (dalga boyları nadiren 350 nm'yi aşar). Ligandın orijinal uyarılmış tekli enerji 

seviyesinden elektronlar, iç dönüşüm yoluyla (10-12 s içinde) bazı uyarılmış titreşim 

seviyesine veya en düşük uyarılmış elektronik seviyeye radyasyonsuz olarak 

bozunabilir. Sensitizasyon işlemi, çeşitli ligand tekli ve üçlü durumları ve ayrıca 

intraligand şarj transfer (ILCT) durumlarını içerebilir. Geleneksel olarak, enerji akışının 

ligand tekli durumundan intersistem geçişi ile ligand üçlü durumuna ve (en düşük) 

ligand üçlü durumundan intramoleküler enerji transferi yoluyla merkezi iyonun 

uyarılmış enerji seviyelerine ayrıldığı düşünülmektedir (Wang ve ark., 2017).  

Bazı durumlarda, tekli durum enerjiyi doğrudan merkezi iyona aktarabilir. 

Bununla birlikte, bu yaygın değildir, çünkü tekli durum kısa ömürlüdür ve bu nedenle 

süreç verimli değildir (Helgaker ve ark., 2014). Ligandın üçlü durumundan merkezi 

iyona intramoleküler enerji transferi için iki ana mekanizma vardır: (1) Dexter (elektron 

değişimi) mekanizması ve (2) Förster (dipol–dipol) mekanizması. Dexter mekanizması, 

iki bileşen arasında fiziksel temas gerektiren ligand ve merkezi iyon arasında karşılıklı 

bir elektronik değişimi içerir. Öte yandan, Förster mekanizmasında, üçlü durum geçiş 
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dipol momenti, 4f orbitallerinin dipol momenti ile ilişkilidir. Bu nedenle, Förster 

mekanizması bileşenler arasında fiziksel temas gerektirmez ve bu nedenle Dexter 

mekanizmasına kıyasla daha uzun mesafelerde çalışır. Yük transfer geçişlerine izin 

verilir, ancak bunlar en kolay indirgenmiş iyonlar olduğu için Sm3+, Eu3+ ve Yb3+ ile 

en belirgin olan yüksek enerjilere ihtiyaç duyarlar. Enerjiyi lantanit iyonunun uyarılmış 

4f durumlarına aktarmak için LMCT durumlarını kullanırken, lüminesansın 

söndürülmesini en aza indirmek için lmct durumunun enerjisi, iyonun yayan enerji 

seviyesine kıyasla yeterince yüksek olmalıdır. F-F geçişlerine ve yük transfer 

geçişlerine ek olarak, lantanit iyonları ayrıca üçüncü bir elektronik geçiş türü de 

gösterir: F–d geçişleri, yani 4f elektronlarının 5d alt kabuğuna ilerletilmesi. F-d 

geçişlerine izin verilir, f–F geçişlerinden daha geniştir ve (F–F geçişleriyle çelişir) 

spektral konumları büyük ölçüde ligand alanına bağlıdır. Aktinit serisi, aktinyum (z = 

89) ila lawrencium (Z = 103) olmak üzere 15 kimyasal element içerir. Halk arasında f-

blok elemanları olarak bilinirler ve lantanitlerden çok daha değişken değerlik 

gösterirler. Tüm aktinitler radyoaktiftir ve radyoaktif bozunma üzerine enerji açığa 

çıkarır. Aktinitler içinde uranyum, toryum ve plütonyum dünyadaki en bol aktinitlerdir. 

Üst üste binen iki grup vardır: periyodik tablodaki uranyumu takip eden transuranyum 

elementleri ve plütonyumu takip eden transplutonyum. Floresan terimi, 1852'de, bazı 

maddelerin dar bir spektral bölgenin (örneğin, mavi ışık) ışığını emdiği ve olay ışığında 

bulunmayan başka bir spektral bölgede (örneğin, sarı ışık) anında ışık yaydığı deneysel 

olarak gösterildiğinde icat edildi; malzemenin ışınlanması sona erdiğinde bu emisyon 

durur. Bu nedenle, floresan, bazı atomların ve moleküllerin belirli bir dalga boyunda 

ışığı emmesi ve daha sonra floresan ömrü olarak adlandırılan kısa bir aralıktan sonra 

daha uzun dalga boyunda ışık yayması özelliğidir (Helgaker ve ark., 2014). Atomlar UV 

veya görünür radyasyon maruz kaldığında, bu nedenle enerji elde ederek fotonları emer 

ve heyecanlı bagimsiz bir devlet, 10
-8

 hakkında ömür boyu bir devlet olarak bilinen 

yüksek enerji devletler için bir geçiş yapın. Bir süre sonra heyecanlı elektron foton 

olarak bu aşırı enerji serbest böylece (atlet devlet) taban durumu tekrar bir geçiş yapma, 

floresan olarak uyarma enerji yayıyor. Bu elektronik geçiş sırasında elektronun dönüşü 

değişmez; tekli zemin durumu ve uyarılmış tekli durum çokluğa benzer. Bu nedenle, 

Floresan, ışık emisyonunun, uyarımdan sonra yaklaşık 10-8 saniye içinde biten benzer 
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çokluk seviyeleri arasındaki elektronik geçişlerle bağlantılı olduğu neredeyse anlık bir 

etkidir. Yaklaşık 10-6 ila 10-12 s arasında nispeten kısa süreli ışık emisyonunu ifade 

eder, floresan lambalar aynı fenomen üzerinde çalışır. Çok düşük basınçta cıva buharı 

içerirler. Akım cıva buharından geçtiğinde, heyecanlanır ve UV ışığı yayar. Fosforla 

kaplanmış floresan ışığın duvarları UV ışığını emer ve görünür ışığa iletir. Fosforesans 

gecikmiş lüminesans veya afterglow'dur. Floresanstan farklı olarak, bir fosforlu 

malzeme emdiği radyasyonu hemen yeniden yaymaz. Işığın yeniden emisyonu ile 

ilişkili daha yavaş zaman ölçeği, yasak enerji durumu geçişlerinden ve malzemedeki 

kusur seviyelerinden kaynaklanmaktadır. Emilen radyasyon, birkaç saat sürebilen daha 

düşük bir yoğunlukta yeniden yayılır. Basit bir ifadeyle, fosforesans, bir madde 

tarafından emilen enerjinin ışık şeklinde yavaşça salındığı bir süreçtir. Fosforesans, 

karanlıkta parlayan malzemelerin birincil uyarıma maruz kaldığında ışık yaydığı 

mekanizmadır. Fosforesansta, bir elektron, dönüşünün tersine çevrilmesi altında, 

uyarılmış bir üçlü durum olarak adlandırılan daha yüksek bir enerji seviyesine 

uyarılabilir. Tekli zemin durumları ve uyarılmış üçlü durumlar farklı çokluklara 

sahiptir. Kuantum mekanik nedenlerden dolayı, üçlü durumlardan tekli durumlara 

geçişler yasaktır ve bu nedenle üçlü durumların ömrü tekli durumlardan önemli ölçüde 

daha uzundur, yani üçlü durumlardan kaynaklanan lüminesans, tekli durumlardan 

kaynaklanandan çok daha uzun bir süreye sahiptir. Üçlü-tekli geçiş, tek-tekli geçişten 

çok daha az olasıdır. Uyarılmış bir üçlü durumun ömrü, uyarılmış bir tekli durumun 10-

5 ila 10-8 s ortalama ömrü ile karşılaştırıldığında 10 saniyeye kadar olabilir. Üçlü-tekli 

geçişlerden kaynaklanan emisyon, ilk ışınlamadan sonra devam edebilir. Daha uzun 

(>10-8 s), hatta bazen saniye, dakika ve saat devam eder. Karanlıkta parlayan birçok 

ürün, özellikle oyuncaklar, boyalar vb. çocuklar için, ışıktan enerji alan ve enerjiyi daha 

sonra ışık olarak yeniden yayan maddeleri içerir. Bu daha yavaş yeniden emisyon 

zaman ölçekleri, yasak enerji durumu geçişleri ile ilişkilidir ve bu nedenle bu geçişler, 

emilen radyasyonun birkaç saate kadar daha düşük bir yoğunlukta yeniden 

yayılabileceği malzemelerde daha az görülür. Görünür ışık veya kızılötesi ışık 

tarafından tetiklenen fosforesans, optik olarak uyarılmış lüminesans olarak bilinir. 

Lüminesan kaynaklar lüminesans prensibine göre çalışır ve bu nedenle soğuk ışık yayar. 

Bu kaynaklar arasında (1) beyaz ışık üretmek için floresan fenomenini kullanan 
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doğrusal floresan lambalar bulunur; bu, 7000-10.000 saatlik kullanım ömrü olan 

standart akkor lambalardan yaklaşık 10-20 daha uzun sürebilir. İnsan, insanlık için 

hayatı rahat ettirmeyi gerçekten öğrendi. Ve haklı olarak, zorunluluğun buluşun annesi 

olduğu söylenir (Helgaker ve ark., 2014).  

Lüminesans teknolojisi alanındaki yenilikler popüler hale gelmiştir ve özellikle 

çevre ve enerji tasarrufu sorunları ile ilgilidir (Goldstein, 1985). Lüminesan fenomenleri 

anlamadaki ilerlemeler ve olağandışı lüminesan süreçlerin keşifleri, örneğin, Yukarı 

dönüşüm ve kuantum bölme, lüminesans uygulamaları için olağandışı fırsatlar sunar. 

Onlarca yıllık araştırma ve geliştirmeden sonra, binlerce çevre dostu fosfor tasarlandı ve 

bugün birçok alanda yaygın olarak kullanılıyor. Lazerler, boyalar ve mürekkepler, 

lamba fosforlu TV ekranları, katot ışın tüpleri, LED'ler, Oled'ler, SSL ve düz panel 

ekranlar, lüminesans yeniliğinin sadece bazı örnekleridir. Lambalar doğal güneş ışığının 

yerine geçer ve insanlığın farklı sosyo-ekonomik ihtiyaçlarını karşılar. Bu nedenle, 

lamba fosforları üzerine yapılan bilimsel araştırmalar, bir asırdan fazla bir süre önce 

başlayan uzun bir tarihe sahiptir. Araştırmacılar, bilim adamları ve sanayiciler, iyi renk 

sunumu, endüstriyel kullanım altında stabilite, yüksek kuantum verimliliği, yüksek 

söndürme sıcaklığı, enerji verimli, toksik olmayan, iyi ömür vb. gibi seçkin özelliklere 

sahip yeni lamba fosforlarını araştırdılar., enerji tasarrufu ve çevre dostu aydınlatma 

teknolojisi oluşturmak için bir çaba. Sonuç olarak, son yıllarda LED aydınlatma 

kaynakları ile katı hal aydınlatma (SSL) alanında ve OLED aydınlatma kaynaklarının 

ortaya çıkmasında çarpıcı değişiklikler olmuştur. Lüminesans işlemi, lantanit 

iyonlarının ışık üreten ve güçlendirici bileşenler olarak kullanıldığı lazerler ve optik 

amplifikatörler için geçerlidir. Örneğin, Nd3+: YAG lazer, lantanit üç değerlikli iyon 

Nd3+ ' yı kullanırken, Er3+, ışığın bilgiyi taşımak için araç olarak kullanıldığı fiber 

optik amplifikatörlerde kullanılır. Nanofosforların keşfi ile lüminesans alanına yeni bir 

boyut eklendi. Nanoteknolojinin artan verimlilikle daha küçük ve daha ucuz cihazların 

üretimini kolaylaştırması bekleniyor. Süper lüminesan diyot (SLD), yarı iletkenden 

yapılmış çevre yayan bir ışık kaynağıdır. Elektrolüminesans kullanarak 5 ila 100 nm 

arasında değişen geniş bir emisyon bandı ile ışık yayabilir. Salatalar, lazer diyotlarının 

yüksek güç ve parlaklık özelliklerini normal LED'lerin düşük tutarlılığı ile birleştirir. 
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Fiber optik jiroskoplarda, beyaz ışık interferometrisinde, optik koherens tomografide ve 

optik algılamada uygulama bulurlar (Goldstein, 1985).  

Işık yayan cihazlar (LED'ler) yaklaşık 50 yıldır var olmuştur, ancak on yıl 

öncesine kadar sadece elektronik cihazlarda gösterge lambaları olarak kullanılmıştır. 

OLED ekran teknolojisi, ekran monitörlerinde ve aydınlatmada heyecan verici ve 

uygulanabilir yeni bir yeniliktir ve mükemmel renkleri ve kontrastı düşük güçle 

birleştiren yeni nesil ekran teknolojisidir. 

 

1.2. Organik Işık Yayan Diyotlar (OLED) 

 

Fotovoltaik etki, ilk kez 1839 yılında Becquerel tarafından bulunmuştur. 

Becquerel, fotoelektrokimyasal süreci gözlemleyerek fotovoltaik etkiyi keşfetmiştir. Bir 

çözelti içine yerleştirildiği gümüş bromür veya gümüş klorür kaplı platinyum e lektrota 

ışık verdiğinde foto-akım elde etmiştir (Spanggaard ve Krebs, 2004). Foto-iletkenlik 

tarihte ilk defa, 1873 yılında Smith (1873) ve 1876 yılında Adams (1876) tarafından 

selenyum ile çalışmaları ile rapor edilmiştir. Organik luminesant moleküller alanındaki 

çalışmalar ise 1900’lü yılların başlarında, katı antrasenin foto-iletkenlik özelliğinin 

bulunmasıyla başlar. 1959 yılında Kallman ve Pope antraseni iki elektron arasına alıp, 

elektrotların bir tarafına ışık göndererek fotovoltaik etkiyi gözlemlemiş; ancak bu olayı 

tam olarak açıklayamayarak aydınlık ve karanlık elektrotlarda farklı eksiton ayrım 

mekanizması olduğu önermesinde bulunmuşlardır (Benanti ve Venkataraman, 2006). 

Daha sonra, fotovoltaik etkiyi terrasen-su sisteminde gözlemlemişlerdir. Bu sistemde, 

simetrik yapıdaki cihazda eksiton ayrışması, elektronun suyoluyla, boşluğun ise organik 

malzeme üzerinden ilerleyerek gerçekleştiğini beyan ederek ifade etmişlerdir.  

1900’lü yılların ortalarında, organik materyallerin fotoreseptör olarak 

kullanılması çalışmaları üzerinde yoğunlaşılmaya başlanmıştır. Anorganik materyallerle 

oluşturulan cihazlara kıyasla, organik moleküllerle oluşturulan cihazların en çarpıcı 

avantajları; plastik altlık üzerine kaplanabilirlikleri, van-der Waals kuvvetleri sayesinde 

etkileşim içerisinde bulunan komşu organik moleküllerin arasındaki bağlar ile yumuşak 

ve esnek yapılar elde edilebilmesi, eritme yöntemi, baskı tekniği ve çözelti biriktirilmesi 

gibi düşük maliyetli ve düşük sıcaklık kullanılarak uygulanabilen metodlarla kaplama 



 

 

 

 

 

12 

yapılabilmesi sıralanabilir (Carpick ve Salmeron, 1997; Bhushan, 2004; Sellner, 2005). 

Bu yüzden, bilimsel açıdan olduğu kadar ticari açıdan da foto-iletkenlik ve bunlara bağlı 

konular ilgi odağı haline gelmiştir. 1960’lı yılların başlarında metilen mavisi gibi 

yaygın olarak kullanılan birçok boyanın yarıiletken özelliği olduğu keşfedilmiştir. Takip 

eden yıllarda, bu boyaların fotovoltaik etki sergiledikleri ortaya çıkarılmıştır. Organik 

yarıiletkenler, araştırmacılar için ilgi çekici olmasına rağmen; organik elektroniğin ilk 

defa organik luminesant moleküller (OLM), organik güneş hücresi (OPV), organik ışık 

yayan diyot (OLED) ve organik alan etkili transistörlerin (OFET) üretiminde 

kullanılması 1980’li yılların ortalarını bulmuştur (Gustafsson, 1992; Malenfant, 2002; 

Forrest, 2004). Bütün bu gelişmelere rağmen organik materyal kullanılarak yapılan 

cihazların verimleri anorganiklere göre kıyaslanamayacak kadar düşük olduğundan o 

yıllarda dünya pazarında istenilen düzeyde yer alamamıştır. 

Organik luminesant moleküller alanında araştırmalar özellikle 2005 yılından 

sonra katlanarak artmıştır. Bu alanda kullanılan organik yapıların bazıları Şekil 1’de yer 

almaktadır. Küçük organik moleküller ile birlikte polimerlerde OGH kullanılan 

malzemelerdir (Bredas, 2004). Bu organik yapılar tek olarak kullanılabildikleri gibi 

güçlü elektron çekici grup olan floren türevleri ile karışım yapılarakta 

kullanılabilmektedir (Benanti ve Venkataraman, 2006). Araştırma gruplarının ve 

şirketlerin Ar-Ge bölümlerinin hedefi yüksek etki değerine sahip, kararlı ve uzun yıllar 

kullanılabilecek organik malzemeler tasarlayarak yüksek verimlerle elektrik üretmektir. 

2012 yılında yapılan bir çalışmada farklı elektron çekici grupların fotovoltaik etkiye 

olan etkisi detaylı olarak gösterilmiş ve yapıda güçlü bir elektron çekici grup bulunması 

durumunda verimin katlanarak arttığı bulunmuştur (Cho ve ark., 2012). 
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Şekil 1.2. Literatürde sentezlenen bazı yapılar (Cho ve ark., 2012). 

 

Organik elektronik materyallerin birçok kullanım alanı vardır. Bunlardan 

bazıları elektrokromik cihazlar, kapasitörler, organik güneş pilleri ve OLED’lerdir.  

Organik elektrokromik cihazlar düşük enerji işlemi, optik kontrast ayarı ve geniş 

görünüm alanına sahiptirler. Akıllı camlar olarak binalar ve arabalarda güneş kaynaklı 

radyasyonun kontrolunde kullanılma potansiyeline sahiptirler. Düşük molekül ağırlığına 

sahip moleküller çoklu renk verme özelliğine sahiptir. Özellikle polimer ince tabakaları 

bu konuda cazipir. Hafıza özelliği sergiledikleri için geniş ömüre sahiptirler.  

  Kapasitörler enerji depolamak için kullanılırlar. Enerji depolama elektrot ile 

elektrolit arayüzeyi arasında gerçekleşir. Kapasitörler farklı isimlerle adlandırılırlar. 

Bunlardan bazıları çift tabaka kapasitörler, süperkapasitörler, ultrakapasitörler, güç 

kapasitörleri, altın kapasitörlerdir. Bunların arasında elekrokimyasal çift tabaka 

kapasitörü temel enerji depolama biriminin genel adıdır. Elektrokimyasal kapasitörler 

kullanılan elektrot materyaline göre ayrılabilirler. Temel olarak üç kategoriye ayrılırlar: 

karbon temelli, metal oksitler ve polimerik materyaller.  

Organik güneş pillerinde ışık absorblayan bir materyal kullanılarak güneşten 

gelen ışık enerjisi elektrik enerjisine çevrilir. Işık absorblayan materyal güneş ışığını 

absorblayarak eksiton oluşturur. Oluşan eksitonlar elektron sunan ve elektron çeken 
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aktif yüzeylere dağılır. Bu nedenle elektron veren yüzey ve elektron çeken yüzey 

organik güneş pilinin cihaz performansı açısından önemlidir.  

Organik elektroluminesans fenomeni ilk olarak antrasen kristali kullanılarak 

Pope tarafından keşfedilmiştir. Antrasen kristali ile yapılan çalışmada elde edilen OLED 

çok yüksek voltajlarda çalışıp ticari hale dönüşmemiştir. Daha sonra Tang ve VanSlyke 

yüksek verimli çift tabakalı bir OLED geliştirmiştir. Geliştirilen OLED %1 verimliliğe 

ulaşmıştır. Çift tabakalı OLED’lerin keşfinden bu yana Tang ve VanSlyke farklı 

özellikte boşluk enjeksiyon tabakası (HIL), boşluk iletim tabakası (HTL), boşluk 

bloklama tabakası (HBL), ve elektron iletim tabakası (ETL) kulanmışlardır. Çalışmalar 

sonucunda OLED’lerde bulunan elektroluminesans verimliliğinin çok katmanlı 

cihazlarda yüksek olduğu görülmüştür. 

 

 

Şekil 1.3. OLED Yapısı (Ahsan ve ark., 2016). 

 

Organik elektroluminesant moleküller (OLED), tam renk monitör özelliği, 

esneklik ve hafif ışık kaynağı uygulamalarından dolayı, son zamanlarda hem bilimsel 

hem de endüstride yaygın araştırma konusu olmaktadır. Güneş ışığının enerji kaynağı 

olarak değerlendirilmesinde yaygın olarak kullanılan metal içeren bileşiklerin toksik 

olduğu ve yeryüzünde çok az miktarda bulunduğu düşünüldüğünde, organik yapıların 

kullanılmaya başlanması son derece ekonomik olacaktır. Organik yapılar fiyat, şekil 

verme ve üretme kolaylığından dolayı da ayrıca tercih sebebidir. Yeni OLED tasarımı 

ve uygulamaları, verimliliğin ve materyalin kullanım sürelerinin artırılması anlamında 

önem taşımaktadır. Bu pirido[2,3]kinolin temelli potansiyel organik elektroluminesant 

yapıların dizaynı yapılacak elektronik ve yapısal özellikleri teorik olarak incelenecektir.  
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Yakın tarihli araştırmalarda yapısında hem elektron donor hem de akseptör 

gruplar içeren dolayısıyla, elektronik geçişleri intramoleküler düzeyde 

gerçekleştirebilen yapıların üretilmesi ve uygulaması planlanmaktadır. Yapılarında 

elektron verici gruplar içeren moleküllerde HOMO seviyesi artmaktadır, aynı şekilde 

yapısında elektron çekici gruplar içeren yapılarda ise LUMO enerji seviyesi 

düşmektedir. Bu durum birlikte aynı yapı içinde değerlendirildiğinde HOMO ve LUMO 

enerji seviyeleri arasındaki fark azalmakta ve potansiyel yarı iletken malzemelerin 

tasarımı gerçekleştirilebilmektedir. 

Bunun yanında temel halden uyarılmış hale geçişlerde singlet enerji seviyesine 

uyarılmış elektronların %75 gibi büyük bir kısmı triplet enerji seviyesine geçmekte ve 

floresans verimini %25’e kadar düşürmektedir. Bu durumu engellemek mümkün 

değildir. Ancak seviyeler arası geçişle (ISC) triplet enerji seviyesine geçmiş olan 

elektronları tekrar singlet enerji seviyesine döndürme fikri ortaya çıkmıştır. Bu durumun 

adı ters seviyeler arası geçiş (RISC) olarak adlandırılmaktadır. Bu sayede kayıp olan 

%75’in geri kazanımı başarılmış olmaktadır. Bu tez çalışmamızın diğer bir amacı 

singlet-triplet enerji (ΔΕST) aralığı düşük yapı tasarımını gerçekleştirebilmektir. 

Bu çalışmada teorik olarak incelenecek moleküllerin yapılarında 

pirido[2,3]kinolin donör grupları olarak bulunacak ayrıca, çeşitli elektron verici gruplar 

içerecektir. Yapılacak çalışma sentetik prosedürler gerçekleştirilmeden önce 

pirido[2,3]kinolin tabanlı yapıların optoelektronik özelliklerini yansıtacağı için, sentetik 

organik kimya çalışmalarına ışık tutatcaktır. 

Elektronik özellik hesaplarında B3LYP/6-311+G(d,p)) temel kümesi (basis set) 

uygulanacaktır. 

 

1.3. Fotolüminesans 

 

Floresans ve fosforesansın deneysel bir araç olarak kullanımı son 15 yılda çok 

arttı. Bu dönemde lüminesans analizi, birkaç spektroskopist tarafından kullanılan kaba 

bir teknikten analitik kimyagerler, biyokimyacılar, fiziksel bilimciler tarafından 

kullanılan ileri bir teknolojiye doğru ilerlemiştir. Popülaritedeki bu artış, büyük ölçüde, 

nispeten düşük maliyetli enstrümantasyonun geliştirilmesine ve bu yöntemlerin 
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gücünün giderek daha fazla takdir edilmesine bağlanabilir. Bir bileşiğin lüminesans 

kuantum verimi, kaynak tarafından doğrudan uyarıldıktan sonra bir foton yayan 

moleküllerin fraksiyonu olarak tanımlanır (Demasa ve Crosby, 1968).  

Işık madde ile etkileşime girdiğinde absorpsiyon, emisyon ve saçılma meydana 

gelir. Lüminesans durumunda, ışık-madde etkileşiminde absorpsiyon meydana gelir. 

Lüminesans, herhangi bir dış kaynaktan herhangi bir biçimde aldığı enerjinin bir 

kısmını yayar. Işık, madde etkileşimlerinde meydana gelen bir tür emici ışıldama olan 

fotolüminesansa yol açar. Fotolüminesans, floresans ve fosforesans olarak ikiye ayrılır. 

Sözde floresans, belirli bir dalga boyundaki ışığın bir dizi nesne üzerindeki 

yansımasıdır. Fosforesans, dalga boyu değiştiğinde ışık ışınları kesildikten sonra 

fosforesans olarak adlandırılır (Turhan İrak ve ark., 2019). 

Bir molekül tarafından fotonların soğurulmasıyla ışık absorpsiyonu sonucunda 

atom ya da molekülün temel enerji düzeyi durumundan uyarılmış enerji düzeyi 

durumuna geçer. Bu enerji düzeyi durumunda yaklaşık 10
-9

 saniye kalan atom veya 

molekül enerjisini radyasyonsuz ya da radyasyon (ışıkla) olarak ortama aktararak tekrar 

kararlı hal olan temel hal durumuna döner.  

 

 

Şekil 1.4. Temel hal ve uyarılmış hal yapısı. 

 

Radyasyon yoluyla uyarma sonucu ortama enerjisini radyasyon olarak yayması 

olayına fotolüminesans adı verilir. Fotolüminesans, floresans ya da fosforesans olarak 

uyarılmış enerji seviyesine göre iki şekilde de olabilir.  Floresans ya da fosforesans 

mekanizması enerji seviyeleri diyagramı ilk kez Alexander Jablonski tarafından 

yorumlanmaya çalışılmış ve Jablonski enerji diyagramı olarak tanımlanmaya 
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başlamıştır. Fotolüminesans olayı temel olarak floresans ve fosforesans olayı olarak 

incelenebilir (Çapan, 2008). 

Çok katmanlı malzeme sistemleri, daha küçük, daha hızlı ve daha verimli 

elektronik ve optoelektronik cihazların geliştirilmesinde giderek daha önemli hale 

geliyor. Çok katmanlı yapıları kullanmanın birincil motivasyonu, malzeme 

arayüzlerindeki elektronların potansiyel enerjisini değiştirmektir. Yüzeylerdeki ve 

arayüzlerdeki fenomenler, bu hetero yapılardaki uyarıların davranışına hâkim olma 

eğiliminde olduğundan, birçok mikro elektronik cihazın performansı hetero bileşiklerin 

doğası ile sınırlıdır. Düzgün ve atomik olarak ani arayüzler, iyi optik ve elektriksel 

yansıma, tek tip kuantum hapsi ve yüksek taşıyıcı hareketliliği için gereklidir. Daha da 

önemlisi, arayüzlerdeki kusurlar ve safsızlıklar, elektronlar ve delikler için hareketlerini, 

ömürlerini ve geçiş enerjilerini değiştirerek yeni durumlar sağlar. Bir malzemeye yeterli 

enerjide ışık geldiğinde fotonlar emilir ve elektronik uyarılar oluşur. Sonunda, bu 

uyarılar gevşer ve elektronlar temel duruma geri döner. Işınımsal gevşeme meydana 

gelirse, yayılan ışığa fotolüminesans adı verilir. Bu ışık, malzeme hakkında zengin bir 

bilgi elde etmek için toplanabilir ve analiz edilebilir. Fotolüminesans spektrumu, 

elektronik enerji seviyelerini belirlemek için kullanılabilen geçiş enerjilerini sağlar. 

Fotolüminesans yoğunluğu, radyasyonlu ve radyasyonsuz rekombinasyonun nispi 

oranlarının bir ölçüsünü verir. Fotolüminesans yoğunluğunun sıcaklık ve uygulanan 

voltaj gibi harici parametrelerle değişimi, altta yatan elektronik durumları ve bantları 

daha da karakterize etmek için kullanılabilir. Fotolüminesans, optik uyarımın doğasına 

bağlıdır. Uyarma enerjisi, ilk ışıkla uyarılmış durumu seçer ve gelen ışığın etki 

derinliğini yönetir. Fotolüminesans sinyali genellikle foto-uyarılmış elektronların 

yoğunluğuna bağlıdır ve gelen ışının yoğunluğu bu parametreyi kontrol etmek için 

ayarlanabilir. İncelenen malzemenin türü veya kalitesi uzaysal olarak değiştiğinde, 

fotolüminesans sinyali uyarı konumu ile değişecektir.  

Fotolüminesans genellikle bir malzemenin yüzeyinin yakınında ortaya çıktığı 

için, Fotolüminesans analizi, yüzeylerin karakterizasyonunda önemli bir araçtır. 

Fotolüminesansın bu amaçtaki faydası, benzersiz duyarlılığından kaynaklanmaktadır. 

Çoğu yüzeylerin ve arayüzlerin yakınında bulunan ayrık elektronik durumlar için 

yukarıda belirtilen teknikleri kullanılarak, bu durumların doğası ayrıntılı olarak 



 

 

 

 

 

18 

incelenebilir. Arayüz durumlarının enerji dağılımı ve yoğunluğu, fotolüminesans 

spektrumunun uyarma yoğunluğu bağımlılığını inceleyerek tespit edilebilir. Yüzey 

adsorbantlarının varlığı, fotolüminesans sinyalinin yoğunluğunu değiştirir (Gfroerer, 

2000).  

Fotolüminesans özellikli malzemeler, yalnızca ışık yayan diyotlar (LED'ler) ve 

geniş alanlı esnek ekranlar üretmek için kullanılabildikleri için ticari ve bilimsel ilgiyi 

çekmeye devam ediyor, aynı zamanda panel aydınlatmasında uygulamalara bile izin 

verebilecek verimliliğe yaklaşıyorlar. Artık üretilebilen yüksek verimli organik LED'ler, 

geleneksel inorganik ışıldayan malzemelere dayalı olanlara çekici bir alternatif haline 

geliyor. Bununla birlikte, bu nispeten yeni malzeme sınıfının emisyon özelliklerini 

ilerletmek için, hala birkaç temel konunun ele alınması ve nihayetinde çözülmesi 

gerekmektedir. Bu konular, spin-singlet ve triplet uyarılmış durumların oluşum, taşınma 

ve verim mekanizmalarını ve ayrıca bu mekanizmaların lüminesans malzemelerin 

filmlerindeki morfoloji ve yapıdan nasıl etkilendiğini içerir. Moleküler siteler içinde ve 

arasında uyarılmış durumların nasıl etkileşime girdiğini belirleyen mikroskobik düzeni 

anlamak ve kontrol etmek yoluyla, renk ve verimlilik gibi makroskopik emisyon 

özelliklerini değiştirmek ve geliştirmek mümkündür (Köhler ve ark., 2002). 

 

1.4. Floresans 

 

Floresans emitörler kullanılarak ışık emisyonu için sadece singlet eksitonlar 

kullanılabilir, ancak sistemler arası geçiş (ISC) yoluyla singlet ve triplet eksitonlar 

kullanılarak fosforesans malzemeler oluşturulabilir (Baldo ve ark., 1998; Ha ve ark., 

2022). 

Temel seviyede bulunan organik bir molekül, singlet temel elektronik hal olarak 

bilinen S0 durumunda bulunur. Uyarılmış singlet hal konumunda, yüksek enerji 

orbitalinde bulunan bir elektron ile düşük enerji orbitalinde bulunan diğer bir elektronun 

zıt spinlerde bulunması durumudur. Uyarılmış singlet durumunda bulunan bu 

elektronlara ―çiftlenmiştir‖ denir. Işık tarafından uyarılan aromatik bir molekül, 

uyarılmış singlet hal konumundan temel singlet hal konumuna dönüşürken yaydığı 

ışımaya floresans denir. Uyarılmış singlet haldeki elektronlar temel singlet hale gelirken 
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zıt spinler yön değişmezken, triplet durum için spin yön değişimi zorunludur. Yeniden 

birleştirilen elektron boşluğu çiftlerine eksitonlar denir. Spin istatistikleri, singlet 

durumda eksitonların sadece %25'inin üretilebileceğini ve kalan eksitonların triplet 

durumda olacağını göstermektedir (Pope ve ark., 1963). Singlet eksitonların temel 

duruma ışınımsal bozunmasına floresans denir ve genellikle çok hızlıdır. Öte yandan, 

triplet eksitonların fosforesans adı verilen temel duruma doğrudan bozunması genellikle 

yavaştır ve sadece daha düşük sıcaklıklarda meydana gelir, bu nedenle yasak bir süreç 

olarak kabul edilir (Baldo ve ark., 1998; Uoyama ve ark., 2012; Egidi ve ar., 2018). Bu, 

geleneksel floresans OLED'lerin dâhili kuantum verimliliğinin (IQE) %25 ile sınırlı 

olduğu anlamına gelir (Xiao ve ark., 2011; Dias ve ark., 2013; Esme Baş, 2021). 

 

 

Şekil 1.5. Temel hal, uyarılmış hal ve uyarılmış triplet hal spin yapıları. 

 

1.5. Fosforesans 

 

İki elektronun aynı yönde spin yönelimine sahip olması Pauli Dışarlama 

İlkesi’ne göre yasaklanmıştır. Fakat triplet durumunda bulunan elektronlar 

―çiftlenmemişlerdir‖, bu durumda spinler aynı yönde olup yaydığı ışıma fosforesans 

olarak adlandırılır. 

 



 

 

 

 

 

20 

 

Şekil 1.6. Jablonski diyagramı. 

 

 

Şekil 1.7. Absorpsiyon, floresans ve fosforesans geçişleri grafiği. 

 

Genellikle katı faz halinde bulunan moleküller uyarılma sonucu enerjilerinin bir 

kısmını ısı ya da titreşim olarak ortama aktarır ve bu şekilde S1 enerji seviyesine 

dönerler. Yapılan bu işleme iç dönüşüm adı verilir ve 10
-12

 saniye gibi bir sürede 

gerçekleşmektedir. S1 seviyesinden T1 seviyesine geçen moleküller ışık yayma 

özelliğine sahip olabilirler. Bu işlem çapraz geçiş olarak adlandırılır (Çapan, 2008). 
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1.6. Radyasyon Yaymadan Enerji Kaybı Oluşturan Durumlar 

 

1.İç dönüşüm (İnternal Conversion, IC) 

2.Sistemler arası geçiş (İntersystem Crosssing, ISC) 

3.Enerji transferi (Energy Transfer) 

4.Titreşimsel dinlenme (Vibrational Relaxation, VR) 

 

1.6.1. İç dönüşüm (İnternal Conversion, IC) 

 

İki elektronik bir durumun titreşim seviyeleri aynı olduğu durumlarda iki 

uyarılmış potansiyel enerji halleri de aynı olur ve bu durumda eşit enerjili titreşim 

seviyelerinde geçiş söz konusudur. Bu iç dönüşümlerde elektronlardaki spinlerin yönü 

değişmez. 

 

1.6.2. Sistemler arası geçiş (Intersystem Crosssing, ISC) 

 

Uyarılmış singlet halden triplet haline geçişlere denir. Bu durumda elektron spini 

döner ve iç dönüşümde olduğu gibi iki elektronik durumun titreşim enerjileri eşittir. 

Paramagnetik bir tür olan oksijenin varlığı da sistemler arası geçişi arttırıp floresans 

oluşumunu azaltır. 

 

1.6.3. Enerji transferi (Energy Transfer) 

 

Enerji transferi, uyarılmış halde bulunan bir fazla olan enerjisini alıcı 

konumunda bulunan bir moleküle ışıksız ve doğrudan aktarıp tekrar normal durumuna 

geri dönmesi olayıdır. 
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1.6.4. Titreşimsel dinlenme (Vibrational Relaxation, VR) 

 

Çözelti ortamında uyarılmış halde bulunan moleküllerin ve çözücüde bulunan 

moleküllerin çarpışması ile ortaya çıkan titreşim enerjisinin fazlası hemen kaybedilip 

uyarılmış halin en düşük seviyesine geçiş yapar. Bu durum sonucunda ısı ortaya çıkar. 

 

1.7. Floresansı etkileyen Faktörler 

 

Bir bileşiğin floresans ışın şiddeti ve floresans özelliği molekül yapısına ve 

kimyasal çevreye bağlı olarak değişmektedir. 

 

1.7.1. Yapısal faktörler 

 

Bir bileşiğin floresans özellik gösterebilmesinin temel koşulu UV (Ultraviyole) 

ve görünür alanda radyasyon absorblanması koşuludur. Polien ve aromatik gibi 

bileşiklerin türevleri floresans özellik gösteren bileşiklerdir. Bu gibi bileşiklerde en 

düşük enerjili elektronik geçişler  
*
 seviyesinin floresans etkinlikleri 

yüksek olmaktadır. Bu bileşiklerin düzlemsel ve katı formların özellikle floresans 

özelliği en yüksektir. En düşük enerjili geçişleri n
* 

olan aldehitler, ketonlar, 

amidler, ester ve karboksilii asitler gibi bileşikler genellikle absorbe ettikleri enerjileri iç 

dönüşüm esnasında harcadıkları için floresans özelliğe daha az sahip olurlar. Basit 

alifatik bir yapı gösteren bileşikler floresans özellik gösteremezler. 

 

1.7.2. Sıcaklık ve viskozite 

 

Genellikle birçok bileşikte sıcaklığın artmasıyla floresans özelliği azalır. Düşük 

sıcaklık ve yüksek viskozite olan bir ortamda uyarılma durumu ömrü dinlenme 

zamanından daha kısa ise floresans artar. 
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1.7.3. Moleküler katılık 

 

Moleküler katılık, serbest hareketliliği azalttığı için triplet durumunda bulunan 

moleküler arası çarpışma ve sistemler arası geçiş gibi ışın yayımı olmadan geçişleri 

azaltır. Örneğin floresin (fluorescein) ve fenolftalein (phenolphthalein) gibi benzer 

yapıda olan iki molekülün ilkinin çözelti hali çok iyi floresans özelliğe sahip olmasına 

rağmen ikinci molekül, moleküler katılık göstermediğinden floresans özellik göstermez 

(Şekil 1.8). 

 

                                     
floresin (fluorescein)      fenolftalein (phenolphthalein) 

 

Şekil 1.8. Floresin ve fenolftalein yapıları. 

 

1.7.4. Çözücü 

 

Bir ve birden çok ağır atom içeren çözücüler sistemler arası geçiş olasılığı 

arttırdığından floresans özelliğini azaltır ve polarite özelliği arttıkça floresans 

emisyonunun yüksekliği daha uzun dalga boyunda olur (Çapan, 2008). 
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2. KAYNAK BİLDİRİŞLERİ 

 

 

Geleneksel OLED yapılarının ticari sınırlamaları vardır. Çünkü singlet 

uyarılmaların, zayıf emisyonlar ve triplet uyarılmalar nedeniyle, spin istatistikleri 1:4 

oranında üretildiği rapor edilmiştir (Jankus ve ark., 2013). OLED'lerin emisyon 

katmanında TADF özellikli malzemelerinin kullanılması, düşük singlet-triplet enerji 

farkı yardımıyla triplet eksitonların ters sistemler arası geçiş sayesinde singlet 

eksitonlara dönüşmesini sağladığı ve bu şekilde verimi artırdığı açıklanmıştır. Sonuç 

olarak, TADF moleküllerinin kullanımı ile OLED cihazlarda %100 verim elde edilebilir 

olduğu bildirilmiştir. Moleküler dizayn stratejileri, etkili bir TADF yapısı için 

önemlidir. Küçük singlet-triplet aralığı molekül içi yük transferi (ICT) gerçekleşmesi 

için gereklidir. Bu sebeple yapı ile fotokimyasal özellikler arasındaki ilişkinin doğru bir 

şekilde anlaşılmasının önemine değinmişlerdir (Dos Santos ve ark., 2016). 

Yayınlanmış bir çalışmada, teorik hesaplamalar ile yarı iletken olarak kullanıma 

uygun molekülerin tasarlanması için nasıl bir strateji izlenmesi gerektiği bir dizi 

emitörün fotofiziksel özelliklerinin moleküler yapı ile ilişki araştırılmıştır (Shizu ve 

ark., 2015). Bahsedilen çalışmada, TADF özelliği taşıyan moleküllerin yapıları, TADF 

özellikleri zayıf olan yapılar ile karşılaştırılmıştır. Komşu elektron verici (D) ve elektron 

çekici (A) birimler arasındaki dihedral açı ile, en düşük enerjili singlet (S1) ve triplet 

(T1) arasındaki enerji farkı (ΔEST) ilişkisi bir indeks üzerinden çalışılmştır. Termal 

olarak etkinleştirilmiş gecikmeli floresans (TADF) emitörlerde, triplet eksitonların 

singlet eksitonlara etkili bir şekilde geri dönüşümü sağladığından, yakın zamanlarda ilgi 

odağı olmuştur. Geleneksel organik molekülleri kullanılması, OLED'lerin 

elektrolüminesans (EL) verimliliğini arttırmaktadır. Fosforesans emitörlerde yer alan 

ağır metallerin eksikliği ile toksiklik azaltıldığı ve TADF ışık emitörler ile yüksek 

kuantum verimleri elde edebildiğini bu sebeple son derece yenilikçi tasarımlar olarak 

kabul edildiğini ifade etmişlerdir. HOMO ve LUMO’yu oluşturan orbitallerin molekül 

içinde yeterli uzaklıkta olması küçük bir ΔEST ile sonuçlanır. Bu durumun molekül içi 

gruplar arasında büyük bir dihedral açıya neden olan sterik engelleme (tekli bağ 

etrafında dönmeyi engelleyici) ile mümkün olduğunu bildirmişlerdir (Shizu ve ark., 

2015).  
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TADF emitörlerin tasarlanması genel olarak, düzlemsel donör ve akseptör 

grupların birlikte uygulanmasıyla yapılır. Bu sayede, donör ve akseptör grupları 

arasında bükülmüşlük sağlanır ve daha rijit bir yapıya sahip olunur. Bu da verimliliği 

artırır. (Wang ve ark., 2017; Özek, 2019). 

Organik ışık yayan diyotların oluşturulması iki tür malzemenin hibrit kullanımı 

ile olur: a) elektron donörleri (D) ve b) elektron akseptörleri (A). Donör-Akseptör 

ünitelere aynı anda sahip organik moleküller önemli optik ve fotofiziksel özelliklere 

sahip olabilirler. Molekül içi yük transferi, donörün uyarılmış halinden akseptörün 

LUMO’suna gerçekleşir. TADF bileşiklerinin en önemli tasarım unsurlarından biri, 

singlet ve triplet enerjileri (ΔEST) arasında küçük bir enerji aralığı elde etmektir 

Literatürde yeni TADF emittörler ile ilgili araştırmalar, esas olarak molekül içi yük 

transferine olanak sağlayan donör-akseptör (D-A) tipi yapılar üzerine odaklanmıştır. 

Benzofenon bazlı kelebek tipi moleküller üzerinde yapılan bir çalışmada yoğunluk 

fonksiyonel teorisi kullanılmış ve yeni bileşiklerin yapısal ve elektronik özellikleri 

teorik olarak incelenmiştir. Çalışma sonucuna göre incelenen bileşiklerin, organik ışık 

yayan diyotlar, floresans organik malzemeler veya organik güneş pili uygulamaları 

açısından potansiyel adaylar olabileceği gösterilmiştir (Gümüş ve Gümüş, 2019). 

Tüm organik yarı iletkenlerin elektronik yapısı, π- elektronlarının 

konjugasyonuna dayanır. Organik konjuge bir sistemde, tek ve çift karbon-karbon 

bağları arasında π- elektronlarının konjugasyon dönüşümlü olarak oluşur. σ-bağları tekli 

bağlar olarak bilinir ve lokalize elektronlarla ilişkilidir, çift bağlar ise bir σ-bağ ve bir π-

bağından meydana gelir. π-elektronları hareketlidir ve konjugasyon yolu boyunca p 

orbitallerinin karşılıklı örtüşmesi nedeniyle karbon atomları arasında atlayabilir, bu da 

dalga fonksiyonlarının konjuge iskelet üzerinde delokalize olmasına neden olur. Boş π-

bantları en düşük enerjili boş moleküler orbital (LUMO) olarak adlandırılır ve 

elektronlarla dolu π-bantları en yüksek enerjili dolu moleküler orbital (HOMO) olarak 

adlandırılır. Yarı iletken malzemelerin bant aralığı (ΔΕ) 1 ile 4 eV arasında değiştiğine 

yer verilmiştir (Gümüş ve Gümüş, 2017). 

Fenantren temelli sistemlerde, fenantren birimi donör olarak alınmış ve güçlü 

elektron çekici siyanür grupları ise akseptör kısmını oluşturmuşlardır. Fenantrolinin ise 

bu çalışmada akseptör olar kullanıldığı türevler incelenmiştir. π köprüsü benzen, tiyofen 
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ve furan ile sağlanmıştır. Benzen, tiyofen, furan, antrasen, piren ve trifenilamin 

litertürde en çok yer alan donör birimleridir. π köprüsü ile bileşiklerde genişletilmiş 

konjugasyon sağlamış ancak akseptör birimler sterik engel nedeniyle düzlemsellikten 

sapmışlardır. Bu aslında TADF yapıları için istenen bir durumdur. HOMO ve LUMO 

enerji aralığı (ΔΕ), molekülün iletkenliği hakkında bilgi verir. Genel kanıya göre ΔΕ ≤ 

0.1 eV iletkenler, ΔΕ = 0.5–3.5 eV yarı iletkenler ve ΔE ≥ 4.0 eV yalıtkan olarak 

değerlenrilir (Gümüş ve Gümüş, 2017). 

2,3-disyanopirazin bazlı akseptör türevi, yeni bazı D-A tipi olası TADF yapıları 

olarak dizayn edilmek üzere donörlerle kombine edilmiştir. 

 

 

Şekil 2.1. TADF bileşiklerinin yapıları (Turhan İrak ve ark., 2019). 

 

Yapısında güçlü bir akseptör birimi içeren ana yapının donörlerle kombinasyonu 

potansiyel TADF bileşiklerine olanak sağlar. Ayrıca, tasarım türevlendirmesi ile 

HOMO ve LUMO orbitallerini molekül içinde ayırmak mümkündür. Bu da singlet ve 

triplet enerji aralığının ΔEST azalmasına neden olur. Dizayn edilen bileşiklerin yapısal 

ve elektronik özellikleri, teorik olarak hesaplanmıştır. Hesaplar sonucunda yeni yapılar 

için singlet ve triplet enerji aralığı oldukça küçük olarak tespit edildiği için TADF 

olarak kullanılma potansiyel taşıdıkları rapor edilmiştir. Sonuç olarak bazı pirazin 

türevlerinin amaca en uygun adaylar olduğu ifade edilmiştir. Bileşiklerin tümü için 
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hesaplanan ΔE değerleri 4 eV'nin altındadır. Böylece tüm bileşikler yarı iletken 

potansiyele sahiptir. Hatta, bileşik 6, 0.90 eV HOMO-LUMO band aralığına sahip 

olmasıyla birlikte, önemli bir OLED malzemesi potansiyeli taşımaktadır (Turhan Irak 

ve ark., 2019).  

Yapılan çalışmada, 105 seçilmiş organik bileşik üzerinde hesaplamalı kimya 

uygulaması yapılmıştır. TD-DFT sonuçları ile üç yapı için umut verici adaylar 

denilmiştir (Tavakoli ve ark., 2021). 

Dithienosilole (DTS) ve türevlerinin araştırıldığı çalışmada, organik seri 

molekülün yapısal, elektronik ve optik özellikleri araştırılmıştır. Sonuç olarak, silikon 

atomunda bağlı iki fenil grubu ve çeşitli fonksiyonel gruplar ile, DTS malzemesinin 

elektronik ve optik özelliklerinde önemli değişiklikleri yaratmanın mümkün olduğunu 

gösterilmiştir (Van Trang ve ark., 2020).  

Komşu yük taşıma katmanlarından emisyon katmanına yükleri yüksek verimli 

olarak iletmek, eksiton rekombinasyon bölgelerinin genişlemesiyle sonuçlanır ki bu 

OLED yapıların verimliliği ile doğrudan ilgilidir (Wagner ve ark., 2013; Kang ve ark., 

2016; Hwang ve ark., 2020). Genel olarak, karbazol (Cz) birimlerine sahip moleküller 

yüksek triplet enerji seviyeleri ile (T1) bilinmektedir (Brunner ve ark., 2004; Jiang ve 

ark., 2011). Bir flor atomu veya bir siyano grubu Cz ünitesine bağlanarak yapıda önemli 

verim değişimine yol açmaktadır (Mizuno ve ark., 2012; Kim ve Lee, 2014; Hwang ve 

ark., 2020). Litertürde yayınlanan bir başka çalışmada, basit aromatik bileşiklerden 

mümkün olan en yüksek verimde TADF özelliği elde edilebileceği rapor edilmektedir 

(Uoyama ve ark., 2012). 
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Şekil 2.2. Yapıların HOMO ve LUMO dağılımları (Hwang ve ark., 2020). 

 

CzPy2TCz ve CzPy3TCz malzemelrinin tasarlandığı çalışmada ayrıca yüksek 

verimli TADF-OLED'ler sentezlenmiştir. Tasarımda elektron çeken birim olarak 

merkez birime bir piridin grubu bağlanmıştır ve terkarbazolün (TCz) pozisyonu 

değiştirilmiştir. Sentezlenen iki ana malzeme, güçlü termal stabiliteye ve yüksek triplet 

enerji seviyesine sahiptir. Sonuç olarak, sentezlenen ana malzemelerin, yüksek 

performanslı, TADF-OLED özellikli yapıların uygulanmasında önemli bir rol oynadığı 

vurgulanmıştır (Hwang ve ark., 2020). 

Başka bir çalışmada, singlet ve triplet seviyeler arasındaki enerji boşluğunun 

minimuma indirildiği organik elektrominesans molekülleri sınıfını rapor edilmiştir. 

Başka bir deyişle, floresans bozunma kanallarından emisyon için hem singlet hem de 

triplet eksitonları devereye alınmıştır (Uoyama ve ark., 2012). 

2016 yılında yapılan çalışmada (NBN-Dibenzofenalinler, Şekil 2.3.c), ana 

omurgalarında NBN gömülü zikzak kenarlarına sahip bir Dibenzofenalin türevleri sınıfı 

bildirilmiştir (Wang ve ark., 2016). Bu NBN-Dibenzofenalinler ilgi çekici fotofiziksel 

özellikler ve elektrokimyasal davranışlar sergilediği aktarılmıştır. Özellikle, bu tür 

NBN-gömülü Dibenzofenalin çekirdekleri, n-para pozisyonlarında kolayca brom haline 

getirilebilir, böylece p-genişletilmiş oligomerleri elde etmek için geçiş metali katalizli 

çapraz bağlanma reaksiyonları ile çeşitli aril ünitelerinin sokulması gibi daha fazla 

modifikasyona izin verir. Öte yandan, NBN- Dibenzofenalinin omurgalarını diğer 

aromatik halkalarla başarıyla kaynaştırıldığı (Şekil 2. 3. a ve b) çalışılmıştır (Yang ve 

ark. 2018 ve Fu ve ark., 2019; Wang ve ark., 2020). Şekil 2. 3. b'deki elde edilen NBN- 
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Dibenzofenalin özlü PAH’lar, genişletilmiş p-konjugasyonunu gösteren iyi elektron 

taşıyıcı hareketliliği sergileyen organik alan transistör cihazlarını imal etmek için 

kullanıldığı açıklanmıştır. Çok yakın bir zamanda, bu tür NBN gömülü dibenzofenalinin 

kenarını ardışık bir halkalama stratejisi ile değiştirdiklerini ve elektrolüminesans 

özelliklere sahip bir dizi tamamen zikzak kenarlı NBN gömülü PAH'lar sağladıklarını 

açıklamışlardır (Qiang ve ark., 2019). Bu sonuçlar, NBN-Fenalin çekirdeğinin, yüksek 

performanslı elektronik cihazlar için çok önemli bir yapı taşı olarak hizmet 

edebileceğini göstermişlerdir (Wang ve ark., 2020). 

 

 

Şekil 2.3. NBN-Fenalin özlü türevleri (Wang ve ark., 2020). 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



3. MATERYAL VE YÖNTEM 

 

 

Hesaplamalı kimya; kimyasal problemlerin çözümünde yardımcı olmak için 

bilgisayar kullanan bir kimya dalıdır. Moleküllerin ve katıların yapı ve özelliklerini 

hesaplamak için etkili bir bilgisayar programı içerisinde teorik kimya, sonuçlarını 

kullanır. Sonuçları normalde kimyasal deneyler sonucu elde edilen bilgileri 

tamamlarken, bazı durumlarda şimdiye kadar fark edilmemiş kimyasal olayların tahmin 

edebilirsiniz. Yaygın olarak yeni ilaçlar, patlayıcılar ve malzeme tasarımı için 

kullanılmaktadır.    

Yapısı (oluşturucu atomlar yani beklenen pozisyonları), mutlak enerjileri ve 

bağıl enerjileri, dipol yapılar, elektronik yük dağılımları ve yüksek multiple momentler, 

titreşim frekansları, reaktivite veya diğer spektroskopik miktarları ve diğer parçacıklarla 

çarpışma için hesapsal kimya uygulamaları yardımıyla birçok kesit elde edilebilir. 

Uygulanan yöntem statik ve dinamik durumların her ikisini de kapsar. Tüm 

durumlarda bilgisayar zaman ve diğer kaynaklar (örneğin, bellek ve disk alanı gibi) 

çalışan sistemin büyüklüğü ile hızla artar. Bu sistem, tek bir molekül, bir molekül 

grubu, ya da bir katı olabilir. Hesaplamalı kimya yöntemleri son derece doğru ve 

doğruya çok yaklaşık aralığında değişir; son derece hassas yöntemlerle sadece küçük 

sistemler için genellikle mümkün olmaktadır. Ab initio yöntemler başından itibaren bu 

metota dayanmaktadır. Genellikle atomlar veya ilgili moleküllerin kabul modelleri, 

deneysel sonuçlara dayandıkları için diğer (tipik olarak daha az doğru) yöntemleri 

ampirik veya yarı-deneysel olarak adlandırılır. 

Hem Ab initio hem de yarı-ampirik yöntemler yaklaşımlar içerir. Bu yaklaşımlar 

çözümü kolay ve basit olan basitleştirilmiş temel ilkeler ve eşitliklerden, sistem 

limitleme yaklaşımları ve bunları genellemek için çözümler üretilmesine kadar geniş bir 

alanı kapsar. Örneğin, çoğu ab initio hesaplamaları önemli ölçüde hesaplama sırasında 

yerde çekirdek dondurularak yatan Schrödinger denklemi kolaylaştıran Born-

Oppenheimer yaklaşımını sağlar. 

Prensip olarak ab initio yöntemleri sonunda yaklaşımların sayılarını azaltarak 

temel denklemlerin kesin çözümlerini birleştirir. Ancak uygulamada tüm yaklaşımları 
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ortadan kaldırmak mümkün değildir ve artık hata kaçınılmaz olarak kalır. Hesaplamalı 

kimyanın amacı hesaplamaları yaparken bu artık hatayı en aza indirmektir. 

 Hesaplamalı kimya iki farklı bakış açısına sahiptir:  

 Hesaplamalı yöntemler laboratuvarda sentezi yapılacak bir bileşiğin 

başlangıç noktasını bulmak için ya da spektroskopik tepe noktaların konumunu ve 

kaynak olarak deneysel verilerle anlaşılmasına yardımcı olmak için yapılabilir.  

 Hesapsal yöntemlerde kullanılan çalışmalar tamamen bilinmeyen 

yapıların olasılığını öngörmek ya da deneysel yöntemlerle kolayca okunamamış 

reaksiyon mekanizmalarının keşfi için kullanılır. 

Böylelikle, hesaplamalı kimya, deneysel çalışmalara yardımcı olabilmek ya da 

var olmayan bir yapı veya kimyasal madde bulabilmek için önemlidir.  

Hesaplamalı kimyada ayırt edici bazı ana unsurlar vardır: 

 Çekirdeklerin pozisyonu olarak enerji yüzeyi üzerinde sabit bir nokta 

bulmak için daha doğru kuantum kimyasal yöntemleri ve simülasyonlar kullanarak 

bileşik yapı tahminini zenginleştirebilmek, 

 Kimyasal özellikleri ve kimyasal yapıları arasındaki korelâsyon ilişkisini 

belirleyebilmek,  

 Daha etkin bileşikler sentezlemeye yardımcı olmak için, hesapsal 

yaklaşımlar oluşturabilmek, 

 Diğer moleküller (örneğin ilaç tasarımı ve kataliz) ile belirli koşullarda 

etkileşim tasarımı moleküllerine hesapsal yaklaşımlar oluşturabilmek, 

Teorik çalışmaların deneysel çalışmalara en iyi şekilde benzerlik göstermesi 

için, kimyasal formülü verilen tek bir yapıyı değil, olası bütün yapıları incelemek 

gerekir.  

Çekirdek ve elektronların belirli bir numarası için bir potansiyel enerji yüzey 

formu, her olası dizi için atomik koordinatları Schrödinger denklemi çözerek 

hesaplanabilir. Bir reaksiyon geçiş hali reaksiyonu koordinat ve diğer bütün 

koordinatlar, en az bir maksimum karşılık gelir. Örneğin düşük enerji yolunda en 

yüksek noktası birinci dereceden saddle noktası olması. Bir reaksiyon yolu bir dağ 

geçidi boyunca reaktanları ve ürünleri bağlar. 
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Tepkimelerin enerjik reaktan ve ürünleri için minimum veya maksimum 

enerjileri hesaplanabilir. Yapıları, enerjileri, özellikleri, reaktiviteleri, spektrumları ve 

bileşiklerin dinamikleri rahatlıkla potansiyel enerji yüzeyleri yardımıyla 

anlaşılabilmektedir. Çok basit durumlar haricinde, potansiyel enerji yüzeyi deney 

yoluyla hesaplanamazlar. 

Hesaplamalı kimyanın en önemli yöntemlerinden üçü ab-initio, yarı-deneysel ve 

yoğunluk fonksiyon teorisidir. Bu projede teorik hesaplamalar Yoğunluk Fonksiyon 

Teorisi (Density Functional Theory) çerçevesinde yapılmıştır. Yoğunluk Fonksiyon 

Teorisi, Hohenberg ve Kohn tarafından 60’lı yıllarda ortaya atılan ve son 15-20 yılda 

teorik hesaplamalar yapan bilim adamları tarafından en çok kullanılan metottur. Bir 

molekülün toplam elektronik enerjisinin, tamamen o molekülün elektron 

yoğunluğundan bulunması esasına dayanır. Diğer bir deyişle sistemin elektron 

yoğunluğuyla enerjisi arasında bire bir ilişki vardır. Dalga fonksiyonu hesaplarında 

sistem büyüdükçe değişken sayısı artmakta, hesaplama süresi uzamakta ve elde edilen 

sonuçlarda sapmalar olmaktadır. Yoğunluk Fonksiyon Teorisi hesaplarında ise değişken 

sayısı sistemin büyüklüğünden bağımsız olarak sabittir. Dolayısıyla daha doğru 

sonuçlara daha çabuk ulaşılabilmektedir. 

Çalışmalar sırasında günümüz hesaplamalı kimyasının en yaygın paket 

programlarından olan Gaussian 09W ve GaussView 05 moleküler modelleme 

programları kullanılmıştır. İşlemler LINUX işletim sistemi üzerinde, yüksek 

performanslı server sistemleri (iş istasyonu) ile gerçekleştirilecektir. LINUX işletim 

sisteminin kullanılması, yüksek RAM ve işlemci sayısı kullanılabilmesine olanak 

sağlamaktadır. 

Bu tez çalışmasındaki tüm hesaplamalar hesaplamalı kimyada en yaygın olarak 

kullanılan paket programlarından biri olan Gaussian 09W ve moleküler modellemede 

grafiksel ara yüz programı olarak da GaussView 05 paket programı kullanılarak 

yapılmıştır. Bütün yapıların öncelikle geometri optimizasyonları (DFT/B3LYP, 

DFT/CAM-B3LYP ve DFT-WB97XD) hibrit fonksiyoneli metodları kullanılarak 

yapılmıştır. Optimazsayonları yapılan yapıların frekans hesapları yapılarak negatif bir 

frekans ile karşılaşılmaması gereken temel halleri test edilmiştir. Tüm yapılar için 
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kullanılan hibrit fonksiyoneli metotları için [6-311+G(d,p)] temel setlerinde 

hesaplanmıştır. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



4. BULGULAR VE TARTIŞMA 

 

 

Bu çalışmada teorik olarak incelenen moleküllerin yapılarında donör grubu 

olarak; pirido[2,3]kinolin, π grupları olarak; benzen, furan, tiyofen türevleri temelli 

çeşitli konjugasyonu arttırıcı köprü gruplar içermektedir. Akseptör grubu olarak da 

elektron çekici siyano grubu seçilmiştir. Donör-π-Akseptör (D-π-A) yapılara sahip 

organik bileşikler önemli optik ve fotofiziksel özellikler sergilerler. D-π-A bileşikler 

moleküler elektronik uygulamalarında yaygın olarak kullanılmaktadır ve özelliklerinin 

nasıl kullanılabileceği ve araştırılabileceği ilgi çekicidir. Moleküler D-π-A bileşiklerinin 

π-elektronik özellikleri, organik elektronikteki potansiyel teknolojik gelişmelerinin yanı 

sıra katı hal biliminde de oldukça dikkat çekmektedir. Daha yüksek verimlilik elde 

etmek için birincil strateji, kimyasal uyarlama ile en yüksek enerjili dolu moleküler 

orbital (HOMO) ve en düşük enerjili boş moleküler orbital (LUMO) enerji seviyelerini 

ayarlamak olabilir. HOMO ve LUMO arasındaki fark ışık absorpsiyon bölgelerini 

belirlediğinden bu strateji oldukça kullanışlıdır. 

Bu çalışmada, incelenen tüm yapıların temel durumlarına kapsamlı bir 

konformasyonel araştırma uygulanmıştır. Temel hal optimizasyonları 6-31+G(d,p) 

seviyesinde gerçekleştirilmiştir. Uyarılmış durum hesaplamaları için B3LYP/6-

31+G(d,p) hesap yöntemi tercih edilmiştir. Bu yüksek düzeyde konjuge sistemler 

yapısal ve elektronik özellikleri açısından önemlidir.  Yapısal ve elektronik özellikleri 

Yoğunluk Fonksiyonel Teorisi (DFT) düzeyinde teorik olarak araştırılmıştır. Fenalin, 

fosfafenalin ve piridokinolizin birimi donör görevindedir. Güçlü elektron çeken 

siyanürler akseptör kısmı oluştururlar. Ek olarak benzen, furan, tiyofen türevleri temelli 

çeşitli elektron çekici köprü gruplar piridokinolin ile bağlanarak π sistemini oluşturup, 

yapıdaki donör ve akseptörü birbirine bağlar. Bir bütün olarak, bileşikler yüksek 

elektron konjugasyonuna sahiptirler. Tüm bileşikler için akseptör siyano olarak 

değişmeden kalırken, elektronik yapı üzerindeki etkiyi araştırmak için donör ve π 

sistemi değiştirilmiştir. Tüm bileşikler için genişletilmiş konjugasyon sağlanmıştır. 

Akseptör ünitelerin bazı durumlarda sterik engel oluşturması nedeniyle düzlemsellikten 

dolayı bükülmelerin olması beklenmektedir. Yapılar D-π-A tipi organik sistemler 
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şeklinde tasarlanmıştır. D-π-A tipi organik bileşikler, organik ışık yayan diyotlar için 

ciddi potansiyel adaylar olabileceği düşünülmektedir.  

 

 

Şekil 4.1. Tasarlanan yapıların komponentleri. 

 

Şekil 4.1’de tasarlanan yapıların komponentleri verilmiştir. Piridokinolin yapısı 

OLED araştırmaları için ilk kez kullanılmış olup, köprü olarak kullanılan benzen, 

tiyofen ve furan, ayrıca akseptör siyano grupları literatürde başka çalışmalarda tercih 

edilmiştir. Litertürde bu tez projesinde kullanılan D-π-A tipi OLED yapılara 

rastlanmamıştır. Dizayn edilen moleküller tamamen özgün tasarımlardır. 

 

 

 

 

 



 

 

 

 

 

37 

Çizelge 4.1. Tasarlanan moleküllerin HOMO, LUMO ve MEP diyagramları 

 HOMO LUMO MEP 

1a 
  

 

2a 

 
 

 

3a 
  

 

4a 
  

 

5a 

  
 

6a 

 

 
 

7a 

 

 

 

8a 

 

 

 

9a 

  

 

 



 

 

 

 

 

38 

Çizelge 4.1. Tasarlanan moleküllerin HOMO, LUMO ve MEP diyagramları 

(devam) 

 HOMO LUMO MEP 

10a 

 
 

 

11a 

 

 
 

12a 

 
 

 

13a 

 
 

 

14a 

 
 

 

15a 

 
 

 

16a 

 
  

 

Çizelge 4.1’de bu çalışmada ele alınan moleküllerin HOMO, LUMO ve MEP 

görüntüleri verilmiştir. HOMO molekülde elektron transferi esnasında elektron 

sağlayıcı, LUMO ise elektron kabul edici bölgeleri temsil etmektedir. Beklendiği üzere 

hemen hemen bütün moleküllerde HOMO merkezi elektron yoğun bölgede, LUMO ise 

elektron çekici grupların bulunduğu uç kısımlarda yer almaktadır. HOMO ve LUMO 

ayrımının en güzel şekilde gözlemlendiği yapılar ise 1a, 2a, 4a, 8a ve 12a olarak tespit 

edilmiştir. Moleküler elektrostatik potansiyel haritası ise yapı içindeki yük dağılımını 
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göz önüne sermektedir. CN grupları üzerinde kırmızı ile gösterilen elektron yoğunluğu 

mevcuttur. 

 

Çizelge 4.2. Pirido[2,3]kinolin tabanlı tasarlanan moleküllerin hesaplama sonuçları 

 HOMO LUMO ΔE ΔEST 

1a -6.37 -2.74 3.63 0.56 

2a -6.30 -2.91 3.39 1.07 

3a -6.04 -2.64 3.40 1.15 

4a -5.46 -3.36 2.10 0.00 

5a -6.71 -3.08 3.63 0.98 

6a -6.20 -2.97 3.23 0.85 

7a -5.94 -2.83 3.11 0.72 

8a -5.69 -3.42 2.27 0.00 

9a -6.22 -2.51 3.71 0.36 

10a -6.11 -2.53 3.58 0.45 

11a -6.05 -2.48 3.57 1.13 

12a -5.55 -3.54 2.01 0.02 

13a -6.49 -2.82 3.67 0.47 

14a -6.02 -2.66 3.36 0.43 

15a -6.00 -2.68 3.32 0.86 

16a -6.43 -3.54 2.89 0.53 

 

Çizelge 4.2’de ise hesaplanan HOMO ve LUMO enejji değerleri ile bu orbitaller 

arasındaki enerji farkı verilmiştir. Ayrıca singlet-triplet enerji aralığı da rapor edilmiştir. 

HOMO-LUMO band aralığının 4,0’dan düşük olduğu moleküller yarı iletken olarak 

değerlendirilmektedir. Bu bağlamda incelenen tüm yapılarda yarı iletken özelliğe 

rastlanmıştır. Öte yandan TADF özelliği barındırmak OLED potansiyel molekülleri için 

aranan bir başka özelliktir. Bir molekülün OLED olarak kullanılabilmesi için singlet-

triplet enerji aralığının 0,5 eV’dan düşük olması beklenmektedir. İncelenen yapılarda 

4a, 8a, 9a, 10a, 12a, 13a, 14a moleküllerinin TADF olarak kullanılabileceği 

değerlendirilmiştir. 

Bir yapının OLED kullanımına uygun olması için üç kriterden (HOMO ve 

LUMO’nun farklı bölgelerde yer alması, HOMO-LUMO band aralığının 4,0 eV’tan 

düşük olması ve singlet-triplet enerji aralığının 0,5 eV’dan düşük olması) her üçünü de 

taşıyan yapılar 4a, 8a ve 12a olarak tespit edilmiştir. 
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5. SONUÇ 

 

 

Son yüzyılda dijital ekran kullanımında dünya çapında büyük bir gereksinim 

oluşmuştur. Sahip olunan kaynaklar ile en etkili verim inorganik katkılar kullanılarak 

elde edilen malzemeler ile sağlanmaktadır. Bu ihtiyacın dünyanın yeraltı zenginlikleri 

ile karşılanması mümkün görünmemektedir. Çünkü kullanılması gerekli elementler yer 

kabuğunda oldukça az bulunur. Bunun sonucu olarak bilim insanları yeni arayışlar 

çerçevesinde araştırmalar yapmaya başlamışlardır. Organik bileşikler çok miktarda 

sentezlenebilme özelliği, sentezlerinin kısmen kolay oluşu ve çokça bulunmalarından 

dolayı iyi bir alternatif olarak değerlendirilmektedirler. Ayrıca organik yarı iletken 

ürünler, silikon içerikli muadillerine göre de daha ucuz bir alternatif olma özelliği 

taşımaktadır. Bu sebeple, organik içerikli yarı iletkenler dijital uygulamaları için güçlü 

potansiyelli adaylar olabilirler. D-π-A yapısına sahip bileşikler, dar HOMO-LUMO bant 

aralıklarından kaynaklanan özel elektro-optik özellikleri taşımalarından ötürü son 

yıllarda çok dikkat çekmiştir. π-elektronu konjugasyonu tüm organik yarı iletkenlerin 

elektronik yapısını etkiler. Konjuge bir organik yapı, ardarda gelen tek ve çift karbon 

karbon bağları ile oluşur. Tekli bağlar σ-bağlarıdır ve hareketsiz elektronlarla ilişkilidir, 

çift bağlar ise bir σ-bağı ve bir π-bağından oluşur. LUMO en düşük enerjili boş orbitali, 

HOMO ise en yüksek enerjili dolu orbitali simgeler. Bu orbitaller öncül moleküler 

orbitaller olarak anılırlar. Çünkü bir tepkime esnasında elektron verilecekse HOMO, 

elektron kabul edilecekse LUMO orbitali devreye girer. Bu iki öcül orbital arasındaki 

enerji farkı ise (ΔΕ), bileşiklerin iletkenliği hakkında bilgi verir.  

Yapılan çalışmada, TADF aktif olma potansiyeli taşıdığı düşünülen bileşikler 

tasarlanmış ve teorik hesaplama yöntemleri ile incelenmiştir. Seçilen yapıların hem 

donör hem de akseptör gruplar içermesine önem verilmiştir. Böylece molekül içi yük 

transferi gerçekleşebilir. Donör, akseptör ve π gruplarının çeşitliliğinin TADF 

verimlilikleri üzerindeki etkisi araştırılmıştır. Bu yapılar için fotofiziksel ve optik 

özellikler de araştırılmıştır. TD-DFT yöntemi uyarılmış durum hesaplamalarında 

B3LYP/6-31+G(d,p) yöntemiyle kullanılmıştır.  

Çalışılan moleküller içinde en iyi yarı iletken özelliği gösterme potansiyeline 

sahip yapılar 4a, 8a ve 12a olarak değerlendirilmiştir. Literatür bilgisi iki öcül orbital 
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arasındaki enerji farkının 4.0 eV’dan düşük yapıların yarı iletken olarak kabul 

edilebileceğini bildirmektedir. Bahsi geçen üç bileşik sırasıyla 2.10, 2.27 ve 2.01 eV 

HOMO-LUMO enerji aralığına sahiptir. Bu sonuçlar 4a, 8a ve 12a’yı OLED kullanımı 

için potansiyel adaylar yapar. İkincil şart ise bu yapılar için TADF özelliği taşıyıp 

taşımadığının incelenmesidir. Bir molekülün TADF özelliği gösterebilmesi için singlet-

triplet enerji aralığının 0.5 eV’tan düşük olması gerekmektedir ve bu değer ne kadar 

düşükse o kadar olumlu olarak değerlendirilmektedir. 4a, 8a ve 12a moleküllerinin her 

üçü de sıfır veya sıfıra yakın ΔΕST değerlerine sahip olduğu hesaplanmıştır. Öte yandan 

bu moleküllerde HOMO ve LUMO molekül içinde tamamen birbirinden ayrılmış ve 

molekül içi yük transferine uygun olarak tespit edilmiştir. 

Sonuç olarak, ele alınan 16 yapı için bilgisayarlı hesaplamalar gerçekleştirilmiş 

ve sonuçları değerlendirilmiştir. Yeni tasarımların tamamının öncül ortaller arası enerji 

aralığı değerlendirildiğinde, yarı iletken olma potansiyeli gösterdiği belirlenmiştir. 

Ancak quantum veriminin %100’e yaklaşması hedeflendiğinden hedef moleküllerin 

TADF özelliği de taşıması beklenmektedir. TDDFT hesapları 4a, 8a ve 12a 

moleküllerinin çok çok düşük singlet-triplet enerji aralığına sahip olduğunu ve ters 

sistemler arası geçişe uygun olup, OLED uygulamaları için en güçlü adaylar olduğunu 

göstermemizi sağlamıştır. Bir yapının OLED kullanımına uygun olması için üç 

kriterden (HOMO ve LUMO’nun farklı bölgelerde yer alması, HOMO-LUMO band 

aralığının 4.0 eV’tan düşük olması ve singlet-triplet enerji aralığının 0.5 eV’dan düşük 

olması) her üçünü de taşıyan yapılar 4a, 8a ve 12a olarak tespit edilmiştir. 
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Bakanlığı’nda memur olarak görev yapmaktadır. 

 

 

 



 

VAN YÜZÜNCÜ YIL ÜNİVERSİTESİ  

FEN BİLİMLERİ ENSTİTÜSÜ 

LİSANSÜSTÜ TEZ ORİJİNALLİK RAPORU 

 

Tarih: .27/06 /2022 

 

Tez Başlığı / Konusu: Kelebek Tipi Organik Elektrolüminesant Diyotların Tasarımı ve Elektronik 

Özelliklerinin İncelenmesi 

Yukarıda başlığı/konusu belirlenen tez çalışmamın Kapak sayfası, Giriş, Ana bölümler ve Sonuç 

bölümlerinden oluşan toplam 70 sayfalık kısmına ilişkin, 27/06/2022 tarihinde şahsım/tez 

danışmanım tarafından Turnitin intihal tespit programından aşağıda belirtilen filtreleme 

uygulanarak alınmış olan orijinallik raporuna göre, tezimin benzerlik oranı % 11 (yüzde onbir) dir.  

Uygulanan filtreler aşağıda verilmiştir: 

- Materyal ve yöntem hariç, 

- Kaynaklar hariç, 

- Tezden çıkan yayınlar hariç, 

- 7 kelimeden daha az örtüşme içeren metin kısımları hariç (Limit inatch size to 7 words) 

 

Van Yüzüncü Yıl Üniversitesi Lisansüstü Tez Orijinallik Raporu Alınması ve Kullanılmasına İlişkin 

Yönergeyi inceledim ve bu yönergede belirtilen azami benzerlik oranlarına göre tez çalışmamın herhangi 

bir intihal içermediğini; aksinin tespit edileceği muhtemel durumda doğabilecek her türlü hukuki 

sorumluluğu kabul ettiğimi ve yukarıda vermiş olduğum bilgilerin doğru olduğunu beyan ederim. 

 

Gereğini bilgilerinize arz ederim. 

                                                                                                                                                      

                                                                                                                                                   27.06.2022 

 

           

          Adı Soyadı: Tamer YAYCI 

          Öğrenci No: 1019910001217 

          Anabilim Dalı: Kimya 

          Programı: Organik Kimya 

          Statüsü:     X Yüksek Lisans                          □ Doktora  

 

 

DANIŞMAN ONAYI 

UYGUNDUR 

 

 

 

Prof. Dr. Selçuk GÜMÜŞ 

 

 

 

 

ENSTİTÜ ONAY 

UYGUNDUR 

 

 

 

 

 

 

 

 

 


