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(57) Hauptanspruch: Organisches Molekiil, das eine Struk-
tur der Formel | umfasst oder daraus besteht,

Ra

Ra

Ra

Formel I

wobei

T aus der Gruppe ausgewahlt ist, die aus CN und CF3 be-
steht;

V, W und Y unabhangig voneinander aus der Gruppe aus-
gewahlt sind, die aus Folgendem besteht: CN, CF3 und R?;
Z bei jedem Vorkommen unabh&ngig voneinander aus der
Gruppe ausgewahlt ist, die aus einer direkten Bindung,
CR®R4, C=CR3R*, C=0, C=NR?, NR?, O, SiR’R%, S, S(0)
und S(O), besteht;

R' bei jedem Vorkommen unabhangig voneinander aus der
Gruppe ausgewahlt ist, die aus Folgendem besteht:
Wasserstoff,

Deuterium,

C1-C5-a|kyl,

wobei ein oder mehrere Wasserstoffatome optional durch
Deuterium substituiert sind;

C,-Cg-alkenyl,

wobei ein oder mehrere Wasserstoffatome optional durch
Deuterium substituiert sind;

C,-Cg-alkynyl,

wobei ein oder mehrere Wasserstoffatome optional durch
Deuterium substituiert sind; und Cg-Cqg-aryl,

das optional durch einen oder mehrere Substituenten sub-
stituiert ist, die unabhangig voneinander aus der ...
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Beschreibung

[0001] Die Erfindung betrifft organische Molekule und deren Verwendung in organischen Leuchtdioden (Or-
ganic Light-Emitting Diodes, OLEDs) und in anderen optoelektronischen Vorrichtungen.

[0002] Die WO 2015/199303 A1 betrifft chemische Verbindungen und deren Verwendung in organischen pho-
toelektronischen Vorrichtungen. Aus der US 2017/0369439 A1 sind cyclische Verbindungen bekannt und lich-
temittierende Vorrichtungen aufweisend diese cyclischen Verbindungen. Biphenyl-Verbindungen und lichte-
mittierende Vorrichtungen sind aus der CN 106966955 A bekannt. Die DE 10 2016 113784 A1 offenbart orga-
nische elektrolumineszierende Verbindung und deren Verwendung in organischen photoelektrischen Einrich-
tungen.

Beschreibung

[0003] Die Aufgabe der vorliegenden Erfindung ist die Bereitstellung von Molekilen, die fir die Verwendung
in organischen optoelektronischen Vorrichtungen geeignet sind.

[0004] Diese Aufgabe wird durch die Erfindung geldst, die eine neue Klasse organischer Molekiile bereitstellt.

[0005] GemalR der Erfindung sind die organischen Molekile rein organische Molekile, d. h., im Gegensatz zu
Metallkomplexen, die fir die Verwendung in optoelektronischen Vorrichtungen bekannt sind, enthalten diese
keine Metallionen.

[0006] Gemal der vorliegenden Erfindung zeigen die organischen Molekiile Emissionsmaxima im blauen,
himmelblauen oder griinen Spektralbereich. Die organischen Molekile zeigen insbesondere Emissionsmaxi-
ma zwischen 420 nm und 520 nm, bevorzugt zwischen 440 nm und 495 nm oder mehr bevorzugt zwischen 450
nm und 470 nm. Die Photolumineszenz-Quantenausbeuten der organischen Molekile gemaR der Erfindung
sind insbesondere 20 % oder mehr. Die Molekile gemal der Erfindung zeigen insbesondere eine thermisch
aktivierte verzdgerte Fluoreszenz (Thermally Activated Delayed Fluorescence, TADF). Die Verwendung der
Molekile gemal der Erfindung in einer optoelektronischen Vorrichtung, wie zum Beispiel in einer organischen
Leuchtdiode (Organic Light-Emitting Diode, OLED), fUhrt zu einer héheren Effizienz der Vorrichtung. Entspre-
chende OLEDs haben eine héhere Stabilitat als OLEDs mit bekannten Emittermaterialien und vergleichbarer
Farbe.

[0007] Die organischen, lichtemittierenden Molekile der Erfindung umfassen oder bestehen aus einer Struktur
der Formel |,

Ra
Ra

Ra

Formel 1

[0008] T wird aus der Gruppe ausgewahlt, die aus CN und CF; besteht.
V, W und Y werden unabhangig voneinander aus der Gruppe ausgewahlt, die aus Folgendem besteht: CN,
CF5und R2.

[0009] Z wird bei jedem Vorkommen unabhangig voneinander aus der Gruppe ausgewahlt, die aus einer
direkten Bindung, CR®R*, C=CR®R*, C=0, C=NR?, NR?, O, SiR°R*, S, S(O) and S(O), besteht.
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[0010] R wird bei jedem Vorkommen unabhangig voneinander aus der Gruppe ausgewabhlt, die aus Folgen-
dem besteht:

Wasserstoff,

Deuterium,

C4-Cs-alkyl,

wobei ein oder mehrere Wasserstoffatome optional durch Deuterium substituiert werden;
C,-Cg-alkenyl,

wobei ein oder mehrere Wasserstoffatome optional durch Deuterium substituiert werden;

C,-Cg-alkynyl,
wobei ein oder mehrere Wasserstoffatome optional durch Deuterium substituiert werden; und

Ce-Cyg-aryl,
das optional durch einen oder mehrere Substituenten substituiert wird, die unabhéngig voneinander aus
der Gruppe ausgewahlt werden, die aus Folgendem besteht: Me, 'Pr, 'Bu und Ph;

[0011] R2 wird bei jedem Vorkommen unabhangig voneinander aus der Gruppe ausgewabhlt, die aus Folgen-
dem besteht:

Wasserstoff,
Deuterium,
C4-Cs-alkyl,

wobei ein oder mehrere Wasserstoffatome optional durch Deuterium substituiert werden; C,-Cg-alkenyl,
wobei ein oder mehrere Wasserstoffatome optional durch Deuterium substituiert werden; C,-Cg-alkynyl,
wobei ein oder mehrere Wasserstoffatome optional durch Deuterium substituiert werden; und C4-Cg-aryl,
das optional durch einen oder mehrere Substituenten substituiert wird, die unabhangig voneinander aus der
Gruppe ausgewahlt werden, die aus Folgendem besteht: Me, ‘Pr, ‘Bu und Ph;

[0012] R? R® und R* werden bei jedem Vorkommen unabhingig voneinander aus der Gruppe ausgewahlt,
die aus Folgendem besteht: Wasserstoff, Deuterium, N(R®%),, OR?, Si(R®);, B(OR?®),, OSO,R?®, CF;, CN, F, Br, I,
C4-Cyp-alkyl,

das optional durch einen oder mehrere Substituenten R® substituiert wird, und wobei eine oder mehrere
nicht benachbarte CH,-Gruppen optional substituiert werden durch RSC=CR®, C=C, Si(R®),, Ge(R®%),, Sn
(R®),, C=0, C=8, C=Se, C=NR?, P(=0)(R®), SO, SO,, NR5, O, S oder CONRS3;

C,-C,p-alkoxy,

das optional durch einen oder mehrere Substituenten R® substituiert wird, und wobei eine oder mehrere
nicht benachbarte CH,-Gruppen optional substituiert werden durch RSC=CR®, C=C, Si(R®),, Ge(R®%),, Sn
(R®),, C=0, C=8, C=Se, C=NR?, P(=0)(R®), SO, SO,, NR5, O, S oder CONRS3;

C4-C,p-thioalkoxy,

das optional durch einen oder mehrere Substituenten R® substituiert wird, und wobei eine oder mehrere
nicht benachbarte CH,-Gruppen optional substituiert werden durch RSC=CR®, C=C, Si(R®),, Ge(R®%),, Sn
(R®),, C=0, C=8, C=Se, C=NR?, P(=0)(R®), SO, SO,, NR5, O, S oder CONRS3;

C,-C,p-alkenyl,

das optional durch einen oder mehrere Substituenten R® substituiert wird, und wobei eine oder mehrere
nicht benachbarte CH,-Gruppen optional substituiert werden durch RSC=CR®, C=C, Si(R®),, Ge(R®%),, Sn
(R®),, C=0, C=8, C=Se, C=NR?, P(=0)(R®), SO, SO,, NR5, O, S oder CONRS3;

C,-C,p-alkynyl,

das optional durch einen oder mehrere Substituenten R® substituiert wird, und wobei eine oder mehrere
nicht benachbarte CH,-Gruppen optional substituiert werden durch RSC=CR?, C=C, Si(R®),, Ge(R®%),, Sn
(R®),, C=0, C=8, C=Se, C=NR?, P(=0)(R®), SO, SO,, NR5, O, S oder CONRS3;
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Cg-Cgo-aryl,

das optional durch einen oder mehrere Substituenten R® substituiert wird; und

C;-Cs7- heteroaryl,
das optional durch einen oder mehrere Substituenten R® substituiert wird.
[0013] R°® bei jedem Vorkommen unabhangig voneinander aus der Gruppe ausgewahlt wird, die aus Folgen-

dem besteht: Wasserstoff, Deuterium, N(R®),, OR®, Si(R%),;, B(OR?®),, OSO,R®, CF;, CN, F, Br, |,
C4-Cyp-alkyl,

das optional durch einen oder mehrere Substituenten R® substituiert wird, und wobei eine oder mehrere
nicht benachbarte CH,-Gruppen optional substituiert werden durch R%C=CR®, C=C, Si(R®),, Ge(R®),, Sn
(R®),, C=0, C=8, C=Se, C=NR®, P(=0)(R®), SO, SO,, NR®, O, S oder CONRS;

C,-C,p-alkoxy,
das optional durch einen oder mehrere Substituenten R® substituiert wird, und wobei eine oder mehrere
nicht benachbarte CH,-Gruppen optional substituiert werden durch R8C=CR®, C=C, Si(R®),, Ge(R®),, Sn
(R®),, C=0, C=8, C=Se, C=NR®, P(=0)(R®), SO, SO,, NR®, O, S oder CONRS;

C4-C,p-thioalkoxy,
das optional durch einen oder mehrere Substituenten R® substituiert wird, und wobei eine oder mehrere
nicht benachbarte CH,-Gruppen optional substituiert werden durch R%C=CR®, C=C, Si(R®),, Ge(R®),, Sn
(R®),, C=0, C=8, C=Se, C=NR®, P(=0)(R®), SO, SO,, NR®, O, S oder CONRS;

C,-C,p-alkenyl,
das optional durch einen oder mehrere Substituenten R® substituiert wird, und wobei eine oder mehrere
nicht benachbarte CH,-Gruppen optional substituiert werden durch R8C=CR®, C=C, Si(R®),, Ge(R®),, Sn
(R®),, C=0, C=8, C=Se, C=NR®, P(=0)(R®), SO, SO,, NR®, O, S oder CONRS;

C,-C,p-alkynyl,
das optional durch einen oder mehrere Substituenten R® substituiert wird, und wobei eine oder mehrere
nicht benachbarte CH,-Gruppen optional substituiert werden durch RSC=CR®, C=C, Si(R®),, Ge(R®),, Sn
(R®),, C=0, C=8, C=Se, C=NR®, P(=0)(R®), SO, SO,, NR®, O, S oder CONRS;

Cg-Cgo-aryl,

das optional durch einen oder mehrere Substituenten R® substituiert wird; und

C;-Cs7-heteroaryl,
das optional durch einen oder mehrere Substituenten R® substituiert wird.
[0014] R® bei jedem Vorkommen unabhangig voneinander aus der Gruppe ausgewahlt wird, die aus Folgen-

dem besteht: Wasserstoff; Deuterium, OPh, CF5, CN, F,
C;-Cs-alkyl,

wobei optional ein oder mehrere Wasserstoffatome unabhangig voneinander substituiert werden durch
Deuterium, CN, CF; oder F;

C,-Cs-alkoxy,

wobei optional ein oder mehrere Wasserstoffatome unabhéngig voneinander substituiert werden durch
Deuterium, CN, CF; oder F;

C,-Cs-thioalkoxy,

wobei optional ein oder mehrere Wasserstoffatome unabhéngig voneinander substituiert werden durch
Deuterium, CN, CF; oder F;

C,-Cs-alkenyl,
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wobei optional ein oder mehrere Wasserstoffatome unabhéngig voneinander substituiert werden durch
Deuterium, CN, CF; oder F;

C,-Cs-alkynyl,

wobei optional ein oder mehrere Wasserstoffatome unabhangig voneinander substituiert werden durch
Deuterium, CN, CF; oder F;

Cg-Cqg-aryl,
das optional durch einen oder mehrere C,-Cs-alkyl-Substituenten substituiert wird; C5-C4,-heteroaryl,
das optional durch einen oder mehrere C;-Cs-alkyl-Substituenten substituiert wird,;

N(Cg-Cyg-aryl),,

N(C;-C,;-heteroaryl),; und
N(C,;-C4;-heteroaryl)(Cg-C4g-aryl).

[0015] Gemal der Erfindung ist genau ein (ein und nur ein) Substituent, der aus der Gruppe ausgewahlt wird,
dieaus T, V, Wund Y besteht, CN;
und genau ein Substituent, der aus der Gruppe ausgewahlt wird, die aus T, V, W und Y besteht, ist CF;.

[0016] In einer weiteren Ausflihrungsform der Erfindung umfasst oder besteht das organische Molekil aus
einer Struktur der Formel la:

Ra

R R3

Ra

N

Ra

Ra

Formel Ia

wobei
W# aus der Gruppe ausgewahlt wird, die aus CN und CF; besteht,

wobei genau ein Substituent, der aus der Gruppe ausgewahlt wird, die aus T und W* besteht, CN ist; und

genau ein (d. h., der andere) Substituent, der aus der aus der Gruppe ausgewahlt wird, die aus T und
W# besteht, CFj ist;

und wobei die vorher erwahnten Definitionen gelten.

[0017] In einer weiteren Ausflihrungsform der Erfindung umfasst oder besteht das organische Molekil aus
einer Struktur der Formel lla:
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Ra

Formel Ila

wobei
W# aus der Gruppe ausgewahlt wird, die aus CN und CF; besteht,

wobei genau ein Substituent, der aus der Gruppe ausgewahlt wird, die aus T und W* besteht, CN ist; und
genau ein (d. h., der andere) Substituent, der aus der aus der Gruppe ausgewahlt wird, die aus T und
W# besteht, CFj ist;

und wobei die vorher erwahnten Definitionen gelten.

[0018] In einer Ausflihrungsform werden R und R? unabhéngig voneinander aus der Gruppe ausgewahlt, die
aus Wasserstoff (H), Methyl, Mesityl, Tolyl und Phenyl besteht. Der Begriff Tolyl umfasst 2-Tolyl, 3-Tolyl und
4-Tolyl.

[0019] In einer Ausfiihrungsform werden R' und R? bei jedem Vorkommen unabhangig voneinander aus der
Gruppe ausgewahlt, die aus Wasserstoff (H), Methyl und Phenyl besteht.

[0020] In einer Ausflihrungsform sind R" und R? Wasserstoff (H).

[0021] In einer Ausflihrungsform ist T CN und V ist CF;.
In einer Ausfihrungsform ist T CN und W ist CF4
In einer Ausfihrungsform ist T CN und Y ist CF;

[0022] In einer Ausflihrungsform ist T CF; und V ist CN.
In einer Ausfihrungsform ist T CF; und W ist CN.
In einer Ausfihrungsform ist T CF; und Y ist CN.

[0023] In einer weiteren Ausfiihrungsform der Erfindung wird R? bei jedem Vorkommen unabhangig vonein-
ander aus der Gruppe ausgewabhlt, die aus Folgendem besteht: H,

Me,

Pr,

‘Bu,

CN,

CF,,

Ph, das optional durch einen oder mehrere Substituenten substituiert wird, die unabhangig voneinander aus
der Gruppe ausgewahlt werden, die aus Folgendem besteht: Me, 'Pr, ‘Bu, CN, CF; und Ph,

Pyridinyl, das optional durch einen oder mehrere Substituenten substituiert wird, die unabhangig voneinander
aus der Gruppe ausgewahlt werden, die aus Folgendem besteht: Me, 'Pr, 'Bu, CN, CF; und Ph,

Pyrimidinyl, das optional durch einen oder mehrere Substituenten substituiert wird, die unabhangig voneinan-
der aus der Gruppe ausgewahlt werden, die aus Folgendem besteht: Me, 'Pr, 'Bu, CN, CF; und Ph,
Carbazolyl, das optional durch einen oder mehrere Substituenten substituiert wird, die unabhangig voneinander
aus der Gruppe ausgewahlt werden, die aus Folgendem besteht: Me, 'Pr, 'Bu, CN, CF; und Ph,

Triazinyl, das optional durch einen oder mehrere Substituenten substituiert wird, die unabhangig voneinander
aus der Gruppe ausgewahlt werden, die aus Folgendem besteht: Me, 'Pr, 'Bu, CN, CF; und Ph,

und N(Ph)s.
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[0024] In einer weiteren Ausflihrungsform der Erfindung wird R? bei jedem Vorkommen unabhangig vonein-
ander aus der Gruppe ausgewabhlt, die aus Folgendem besteht: H,

Me,

Pr,

‘Bu,

CN,

CF;,

Ph, das optional durch einen oder mehrere Substituenten substituiert wird, die unabhangig voneinander aus
der Gruppe ausgewahlt werden, die aus Folgendem besteht: Me, 'Pr, ‘Bu, CN, CF; und Ph,

Pyridinyl, das optional durch einen oder mehrere Substituenten substituiert wird, die unabhéngig voneinander
aus der Gruppe ausgewahlt werden, die aus Folgendem besteht: Me, 'Pr, 'Bu, CN, CF; und Ph,

Pyrimidinyl, das optional durch einen oder mehrere Substituenten substituiert wird, die unabhangig voneinan-
der aus der Gruppe ausgewahlt werden, die aus Folgendem besteht: Me, 'Pr, 'Bu, CN, CF; und Ph, und
Triazinyl, das optional durch einen oder mehrere Substituenten substituiert wird, die unabhangig voneinander
aus der Gruppe ausgewahlt werden, die aus Folgendem besteht: Me, 'Pr, 'Bu, CN, CF; und Ph.

[0025] In einer weiteren Ausflihrungsform der Erfindung wird R? bei jedem Vorkommen unabhangig vonein-
ander aus der Gruppe ausgewabhlt, die aus Folgendem besteht: H,

Me,

‘Bu,

Ph, das optional durch einen oder mehrere Substituenten substituiert wird, die unabhangig voneinander aus
der Gruppe ausgewahlt werden, die aus Folgendem besteht: Me, 'Pr, ‘Bu, CN, CF; und Ph,

Triazinyl, das optional durch einen oder mehrere Substituenten substituiert wird, die unabhangig voneinander
aus der Gruppe ausgewahlt werden, die aus Folgendem besteht: Me, 'Pr, 'Bu, CN, CF; und Ph.

[0026] In einer weiteren Ausfuhrungsform der Erfindung ist R® bei jedem Vorkommen H.
[0027] In einer weiteren Ausfihrungsform der Erfindung umfassen oder bestehen die organischen Molekile

aus einer Struktur, die aus der Gruppe von Formel lIb, Formel IIb-2, Formel 1Ib-3 oder Formel lIb-4 ausgewahit
wird:

Rb
4
1 i R RY
Rb R T O Rb R T O
() ! RN O O
R" N
N Y-
9 o )
eiE M gis
O R v R2 v
W Rb
Rb W

Rb
Formel 1Ib Formel IIb-2

Formel 11b-3 Formel IIb-4

wobei
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R® bei jedem Vorkommen unabhangig voneinander aus der Gruppe ausgewahlt wird, die aus Folgendem
besteht:

Deuterium,
N(RY),,
ORS,
Si(R%s,
B(OR®),,
OSO,R?,
CF3,

CN,

F,

Br,

1,
C4-Cyp-alkyl,

das optional durch einen oder mehrere Substituenten R® substituiert wird, und wobei eine oder mehrere
nicht benachbarte CH,-Gruppen optional substituiert werden durch RSC=CR?, C=C, Si(R®),, Ge(R®%),, Sn
(R®),, C=0, C=8, C=Se, C=NR?, P(=0)(R®), SO, SO,, NR5, O, S oder CONRS3;

C4-C4p-alkoxy,

das optional durch einen oder mehrere Substituenten R® substituiert wird, und wobei eine oder mehrere
nicht benachbarte CH,-Gruppen optional substituiert werden durch RSC=CR?, C=C, Si(R®),, Ge(R®%),, Sn
(R®),, C=0, C=8, C=Se, C=NR?, P(=0)(R®), SO, SO,, NR5, O, S oder CONRS3;

C4-Cp-thioalkoxy,

das optional durch einen oder mehrere Substituenten R® substituiert wird, und wobei eine oder mehrere
nicht benachbarte CH,-Gruppen optional substituiert werden durch RSC=CR?, C=C, Si(R®),, Ge(R®%),, Sn
(R®),, C=0, C=8, C=Se, C=NR?, P(=0)(R®), SO, SO,, NR5, O, S oder CONRS3;

C,-C,p-alkenyl,

das optional durch einen oder mehrere Substituenten R® substituiert wird, und wobei eine oder mehrere
nicht benachbarte CH,-Gruppen optional substituiert werden durch RSC=CR?, C=C, Si(R®),, Ge(R®%),, Sn
(R®),, C=0, C=8, C=Se, C=NR?, P(=0)(R®), SO, SO,, NR5, O, S oder CONRS3;

C,-C,p-alkynyl,

das optional durch einen oder mehrere Substituenten R® substituiert wird, und wobei eine oder mehrere
nicht benachbarte CH,-Gruppen optional substituiert werden durch RSC=CR®, C=C, Si(R®),, Ge(R®%),, Sn
(R®),, C=0, C=8, C=Se, C=NR?, P(=0)(R®), SO, SO,, NR5, O, S oder CONRS3;

Cg-Cgo-aryl,

das optional durch einen oder mehrere Substituenten R® substituiert wird; und

C;-Cs-heteroaryl,

das optional durch einen oder mehrere Substituenten R® substituiert wird. Davon abgesehen gelten die

vorher erwahnten Definitionen.

[0028] In einer weiteren Ausfihrungsform der Erfindung umfassen oder bestehen die organischen Molekile
aus einer Struktur, die aus der Gruppe von Formel lic, Formel llc-2, Formel llc-3 oder Formel lic-4 ausgewahit
wird:
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b R’
e A O
O R'_N
D
b g
" Q) = v
W
Formel Ic-2
R‘]
L O
RO O RT N

e ien
\

Formel Ilc-3 Formel Ilc-4

wobei die vorher erwadhnten Definitionen gelten.
[0029] In einer weiteren Ausflhrungsform der Erfindung wird R® bei jedem Vorkommen unabhangig vonein-
ander aus der Gruppe ausgewabhlt, die aus Folgendem besteht:

Me,

CN,
CF,,

Ph, das optional durch einen oder mehrere Substituenten substituiert wird, die unabhangig voneinander
aus der Gruppe ausgewahlt werden, die aus Folgendem besteht: Me, 'Pr, 'Bu, CN, CF; und Ph,

Pyridinyl, das optional durch einen oder mehrere Substituenten substituiert wird, die unabhangig vonein-
ander aus der Gruppe ausgewahlt werden, die aus Folgendem besteht: Me, 'Pr, ‘Bu, CN, CF5 und Ph,

Carbazolyl, das optional durch einen oder mehrere Substituenten substituiert wird, die unabhangig von-
einander aus der Gruppe ausgewahlt werden, die aus Folgendem besteht: Me, 'Pr, ‘Bu, CN, CF5 und Ph,

Triazinyl, das optional durch einen oder mehrere Substituenten substituiert wird, die unabhangig vonein-
ander aus der Gruppe ausgewahlt werden, die aus Folgendem besteht: Me, 'Pr, ‘Bu, CN, CF5 und Ph,

und N(Ph)s,.
[0030] In einer weiteren Ausflhrungsform der Erfindung wird R® bei jedem Vorkommen unabhangig vonein-
ander aus der Gruppe ausgewabhlt, die aus Folgendem besteht:

Me,

CN,
CF,,

Ph, das optional durch einen oder mehrere Substituenten substituiert wird, die unabhangig voneinander
aus der Gruppe ausgewahlt werden, die aus Folgendem besteht: Me, 'Pr, 'Bu, CN, CF; und Ph,
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Pyridinyl, das optional durch einen oder mehrere Substituenten substituiert wird, die unabhéngig vonein-
ander aus der Gruppe ausgewahlt werden, die aus Folgendem besteht: Me, 'Pr, 'Bu, CN, CF; und Ph,

Pyrimidinyl, das optional durch einen oder mehrere Substituenten substituiert wird, die unabhangig von-
einander aus der Gruppe ausgewahlt werden, die aus Folgendem besteht: Me, 'Pr, Bu, CN, CF; und Ph,
und

Triazinyl, das optional durch einen oder mehrere Substituenten substituiert wird, die unabhangig vonein-

ander aus der Gruppe ausgewahlt werden, die aus Folgendem besteht: Me, 'Pr, 'Bu, CN, CF; und Ph.
[0031] In einer weiteren Ausflhrungsform der Erfindung wird R® bei jedem Vorkommen unabhéangig vonein-
ander aus der Gruppe ausgewahlt, die aus Folgendem besteht:

Me,

‘Bu,

Ph, das optional durch einen oder mehrere Substituenten substituiert wird, die unabhangig voneinander
aus der Gruppe ausgewahlt werden, die aus Folgendem besteht: Me, 'Pr, 'Bu, CN, CF; und Ph,

Triazinyl, das optional durch einen oder mehrere Substituenten substituiert wird, die unabhangig vonein-
ander aus der Gruppe ausgewahlt werden, die aus Folgendem besteht: Me, 'Pr, 'Bu, CN, CF; und Ph.

[0032] Nachfolgend werden Ausfuhrungsbeispiele des organischen Molekils der Erfindung gezeigt:
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wobei fiir W, V, Y, R', R R?, R?, R* und R® die vorher erwéhnten Definitionen gelten.

Ra
; S
Ra
Ra
; ‘N/R3
Ra

[0033] In einer Ausfiihrungsform werden R? und R® bei jedem Vorkommen unabhéngig voneinander aus der
Gruppe ausgewahlt, die aus Folgendem besteht: Wasserstoff (H), Methyl (Me), i-Propyl (CH(CH,),) (Pr), t-
Butyl (‘Bu), Phenyl (Ph), CN, CF5; und Diphenylamin (NPh,).

[0034] In einer Ausfiihrungsform der Erfindung umfassen oder bestehen die organischen Molekiile aus einer
Struktur der Formel llI:

Formel 111
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wobei die vorher erwéhnten Definitionen gelten.

[0035] In einer weiteren Ausfihrungsform der Erfindung umfassen oder bestehen die organischen Molekile
aus einer Struktur, die ausgewahlt wird aus der Formel llla:

Formel I1la

wobei

R° bei jedem Vorkommen unabhangig voneinander aus der Gruppe ausgewahlt wird, die aus Folgendem
besteht:

Me,
Pr,
Bu,

Ph, das optional durch einen oder mehrere Substituenten substituiert wird, die unabhangig voneinander
aus der Gruppe ausgewahlt werden, die aus Folgendem besteht: Me, Pr, 'Bu, CN, CF5 und Ph,

Pyridinyl, das optional durch einen oder mehrere Substituenten substituiert wird, die unabhangig vonein-
ander aus der Gruppe ausgewahlt werden, die aus Folgendem besteht: Me, 'Pr, 'Bu, CN, CF; und Ph,

Pyrimidinyl, das optional durch einen oder mehrere Substituenten substituiert wird, die unabhangig von-
einander aus der Gruppe ausgewahlt werden, die aus Folgendem besteht: Me, 'Pr, Bu, CN, CF; und Ph,

Carbazolyl, das optional durch einen oder mehrere Substituenten substituiert wird, die unabhangig von-
einander aus der Gruppe ausgewahlt werden, die aus Folgendem besteht: Me, 'Pr, Bu, CN, CF; und Ph,

Triazinyl, das optional durch einen oder mehrere Substituenten substituiert wird, die unabhangig vonein-
ander aus der Gruppe ausgewahlt werden, die aus Folgendem besteht: Me, 'Pr, 'Bu, CN, CF; und Ph,

und N(Ph)s,.

[0036] In einer weiteren Ausfiihrungsform der Erfindung umfassen oder bestehen die organischen Molekiile
aus einer Struktur, die ausgewabhlt wird aus der Formel llIb:

Formel IIIb

wobei die vorher erwadhnten Definitionen gelten.
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[0037] In einer weiteren Ausfihrungsform der Erfindung umfassen oder bestehen die organischen Molekile
aus einer Struktur, die ausgewahlt wird aus der Formel llic:

Formel Illc

wobei die vorher erwahnten Definitionen gelten.

[0038] In einer weiteren Ausfiihrungsform der Erfindung umfassen oder bestehen die organischen Molekiile
aus einer Struktur, die ausgewabhlt wird aus der Formel llid:

Formel I11d

wobei die vorher erwadhnten Definitionen gelten.

[0039] In einer Ausfiihrungsform der Erfindung umfassen oder bestehen die organischen Molekiile aus einer
Struktur der Formel VI:

Formel IV

wobei die vorher erwéhnten Definitionen gelten.

[0040] In einer weiteren Ausfihrungsform der Erfindung umfassen oder bestehen die organischen Molekile
aus einer Struktur, die ausgewahlt wird aus der Formel IVa:
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Formel IVa

wobei die vorher erwahnten Definitionen gelten.

[0041] In einer weiteren Ausflihrungsform der Erfindung umfassen oder bestehen die organischen Molekiile
aus einer Struktur, die ausgewabhlt wird aus der Formel IVb:

Formel IVb

wobei die vorher erwadhnten Definitionen gelten.

[0042] In einer weiteren Ausfihrungsform der Erfindung umfassen oder bestehen die organischen Molekiile
aus einer Struktur, die ausgewahlt wird aus der Formel IVc:

Formel IVc

wobei die vorher erwéhnten Definitionen gelten.

[0043] In einer weiteren Ausfihrungsform der Erfindung umfassen oder bestehen die organischen Molekile
aus einer Struktur, die ausgewahlt wird aus der Formel IVd:

14/65



DE 10 2018 107 166 B4 2020.06.25

Formel IVd

wobei die vorher erwahnten Definitionen gelten.

[0044] In einer Ausfliihrungsform der Erfindung umfassen oder bestehen die organischen Molekiile aus einer
Struktur der Formel V:

Formel V

wobei die vorher erwadhnten Definitionen gelten.

[0045] In einer weiteren Ausfihrungsform der Erfindung umfassen oder bestehen die organischen Molekiile
aus einer Struktur, die ausgewahlt wird aus der Formel Va:

Formel Va

wobei die vorher erwéhnten Definitionen gelten.

[0046] In einer weiteren Ausfihrungsform der Erfindung umfassen oder bestehen die organischen Molekile
aus einer Struktur, die ausgewahlt wird aus der Formel Vb:
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wobei die vorher erwahnten Definitionen gelten.

[0047] In einer weiteren Ausfiihrungsform der Erfindung umfassen oder bestehen die organischen Molekiile
aus einer Struktur, die ausgewahlt wird aus der Formel Vc:

Formel V¢

wobei die vorher erwadhnten Definitionen gelten.

[0048] In einer weiteren Ausfihrungsform der Erfindung umfassen oder bestehen die organischen Molekiile
aus einer Struktur, die ausgewahlt wird aus der Formel Vd:

Formel Vd

wobei die vorher erwéhnten Definitionen gelten.

[0049] In einer Ausfiihrungsform der Erfindung umfassen oder bestehen die organischen Molekiile aus einer
Struktur der Formel VI:
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Formel VI

wobei die vorher erwahnten Definitionen gelten.

[0050] In einer weiteren Ausfiihrungsform der Erfindung umfassen oder bestehen die organischen Molekiile
aus einer Struktur, die ausgewabhlt wird aus der Formel Vla:

Formel VIa

wobei die vorher erwadhnten Definitionen gelten.

[0051] In einer weiteren Ausfihrungsform der Erfindung umfassen oder bestehen die organischen Molekiile
aus einer Struktur, die ausgewahlt wird aus der Formel Vib:

Formel VIb

wobei die vorher erwéhnten Definitionen gelten.

[0052] In einer weiteren Ausfihrungsform der Erfindung umfassen oder bestehen die organischen Molekile
aus einer Struktur, die ausgewahlt wird aus der Formel Vlc:
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Formel Vic

wobei die vorher erwahnten Definitionen gelten.

[0053] In einer weiteren Ausfiihrungsform der Erfindung umfassen oder bestehen die organischen Molekiile
aus einer Struktur, die ausgewabhlt wird aus der Formel VId:

Formel VId

wobei die vorher erwadhnten Definitionen gelten.

[0054] In einer Ausfiihrungsform der Erfindung umfassen oder bestehen die organischen Molekiile aus einer
Struktur der Formel VII:

Formel VII

wobei die vorher erwéhnten Definitionen gelten.

[0055] In einer weiteren Ausfihrungsform der Erfindung umfassen oder bestehen die organischen Molekile
aus einer Struktur, die ausgewahlt wird aus der Formel Vlla:
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Formel VIla

wobei die vorher erwahnten Definitionen gelten.

[0056] In einer weiteren Ausfiihrungsform der Erfindung umfassen oder bestehen die organischen Molekiile
aus einer Struktur, die ausgewahlt wird aus der Formel VlIb:

Formel VIIb

wobei die vorher erwadhnten Definitionen gelten.

[0057] In einer weiteren Ausfihrungsform der Erfindung umfassen oder bestehen die organischen Molekiile
aus einer Struktur, die ausgewahlt wird aus der Formel Vlic:

Formel VIIc

wobei die vorher erwéhnten Definitionen gelten.

[0058] In einer weiteren Ausfihrungsform der Erfindung umfassen oder bestehen die organischen Molekile
aus einer Struktur, die ausgewahlt wird aus der Formel VIId:
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Formel VIId

wobei die vorher erwahnten Definitionen gelten.

[0059] In einer Ausfliihrungsform der Erfindung umfassen oder bestehen die organischen Molekiile aus einer
Struktur der Formel VIII:

Formel VIII

wobei die vorher erwadhnten Definitionen gelten.

[0060] In einer weiteren Ausfihrungsform der Erfindung umfassen oder bestehen die organischen Molekiile
aus einer Struktur, die ausgewahlt wird aus der Formel Vllla:

Formel VIlIa

wobei die vorher erwéhnten Definitionen gelten.

[0061] In einer weiteren Ausfihrungsform der Erfindung umfassen oder bestehen die organischen Molekile
aus einer Struktur, die ausgewahlt wird aus der Formel VIIb:
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Formel VIIIb

wobei die vorher erwahnten Definitionen gelten.

[0062] In einer weiteren Ausfiihrungsform der Erfindung umfassen oder bestehen die organischen Molekiile
aus einer Struktur, die ausgewabhlt wird aus der Formel Vllic:

Formel VIlIIc

wobei die vorher erwadhnten Definitionen gelten.

[0063] In einer weiteren Ausfihrungsform der Erfindung umfassen oder bestehen die organischen Molekiile
aus einer Struktur, die ausgewahlt wird aus der Formel Vllid:

Formel VIIId

wobei die vorher erwéhnten Definitionen gelten.

[0064] In eine Ausfiuhrungsform der Erfindung wird R° bei jedem Vorkommen unabhangig voneinander aus
der Gruppe ausgewahlt, die aus Folgendem besteht

Me,

Pr,

‘Bu,

Ph, das optional durch einen oder mehrere Substituenten substituiert wird, die unabhangig voneinander aus
der Gruppe ausgewahlt werden, die aus Folgendem besteht: Me, 'Pr, ‘Bu, CN, CF; und Ph; und
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Triazinyl, das optional durch einen oder mehrere Substituenten substituiert wird, die unabhangig voneinander
ausgewahlt werden aus der Gruppe, die aus Folgendem besteht: Me, 'Pr, 'Bu, CN, CF; und Ph.

[0065] Wie in der vorliegenden Anmeldung verwendet, kdnnen die Begriffe ,aryl* und ,aromatisch* im wei-
testen Sinne als jegliche mono-, bi- oder polyzyklischen aromatischen Einheiten verstanden werden. Demge-
maf enthalt eine Arylgruppe 6 bis 60 aromatische Ringatome und eine heteroaryle Gruppe enthalt 5 bis 60
aromatische Ringatome, von denen mindestens eines ein Heteroatom ist. Ungeachtet dessen kann in der ge-
samten Anmeldung die Anzahl der aromatischen Ringatome als tiefgestellte Zahl in der Definition bestimmter
Substituenten angegeben sein. Insbesondere beinhaltet der heteroaromatische Ring ein bis drei Heteroato-
me. Die Begriffe ,heteroaryl® und ,heteroaromatisch” kénnen ebenfalls im weitesten Sinne als jegliche mono-,
bi- oder polyzyklischen heteroaromatischen Einheiten verstanden werden, die mindestens ein Heteroatom be-
inhalten. Die Heteroatome kénnen bei jedem Vorkommen gleich oder unterschiedlich sein und individuell aus
der Gruppe ausgewahlt werden, die aus N, O und S besteht. Demgemal bezieht sich der Begriff ,Arylen® auf
einen zweiwertigen Substituenten, der zwei Bindestellen zu anderen Molekulstrukturen aufweist und dadurch
als Linkerstruktur dient. Falls eine Gruppe in den Ausflihrungsbeispielen anders als in den hier angegebenen
Definitionen definiert wird, zum Beispiel die Anzahl der aromatischen Ringatome oder die Anzahl der Heter-
oatome sich von der angegebenen Definition unterscheidet, ist die Definition in den Ausfliihrungsbeispielen
anzuwenden. Gemal der Erfindung ist ein kondensierter (ringférmiger) aromatischer oder heteroaromatischer
Polyzyklus aus zwei oder mehr einzelnen aromatischen oder heteroaromatischen Zyklen gebildet, die den Po-
lyzyklus Uber eine Kondensationsreaktion ausbildeten.

[0066] Insbesondere umfasst der Begriff ,Arylgruppe” oder ,Heteroarylgruppe® wie in der vorliegenden An-
meldung durchgehend verwendet Gruppen, die Uiber jede Position der aromatischen oder heteroaromatischen
Gruppe gebunden werden kénnen, die abgeleitet ist von Benzen, Naphthalin, Anthracen, Phenanthren, Pyren,
Dihydropyren, Chrysen, Perylen, Fluoranthen, Benzanthracen, Benzphenanthren, Tetracen, Pentacen, Benz-
pyren, Furan, Benzofuran, Isobenzofuran, Dibenzofuran, Thiophen, Benzothiophen, Isobenzothiophen, Diben-
zothiophen; Pyrrol, Indol, Isoindol, Carbazol, Pyridin, Quinolin, Isoquinolin, Acridin, Phenanthridin, Benzo-5,6-
quinolin, Benzo-6,7-quinolin, Benzo-7,8-quinolin, Phenothiazin, Phenoxazin, Pyrazol, Indazol, Imidazol, Benzi-
midazol, Naphthoimidazol, Phenanthroimidazol, Pyridoimidazol, Pyrazinoimidazol, Quinoxalinoimidazol, Oxa-
zol, Benzoxazol, Napthooxazol, Anthroxazol, Phenanthroxazol, Isoxazol, 1,2-Thiazol, 1,3-Thiazol, Benzothia-
zol, Pyridazin, Benzopyridazin, Pyrimidin, Benzopyrimidin, 1,3,5-Triazin, Quinoxalin, Pyrazin, Phenazin, Naph-
thyridin, Carbolin, Benzocarbolin, Phenanthrolin, 1,2,3-Triazol, 1,2,4-Triazol, Benzotriazol, 1,2,3-Oxadiazol, 1,
2,4-Oxadiazol, 1,2,5-Oxadiazol, 1,2,3,4-Tetrazin, Purin, Pteridin, Indolizin und Benzothiadiazol oder Kombina-
tionen der vorstehend erwahnten Gruppen.

[0067] Wie in der vorliegenden Anmeldung verwendet, kann der Begriff ,zyklische Gruppe® im weitesten Sinne
als jegliche mono-, bi- oder polyzyklischen Einheiten verstanden werden.

[0068] Wie in der vorliegenden Anmeldung verwendet, kann der Begriff ,Biphenyl* als Substituent im weitesten
Sinne als Ortho-Biphenyl, Meta-Biphenyl oder Para-Biphenyl verstanden werden, wobei Ortho, Meta und Para
in Bezug auf die Bindestelle mit einer anderen chemischen Einheit definiert sind.

[0069] Wie in der vorliegenden Anmeldung verwendet, kann der Begriff ,Alkylgruppe” im weitesten Sinne als
jeglicher linearer, verzweigter oder zyklischer Alkylsubstituent verstanden werden. Insbesondere umfasst der
Begriff Alkyl die Substituenten Methyl (Me), Ethyl (Et), n-Propyl ("Pr), i-Propyl (Pr), Cyclopropyl, n-Butyl ("Bu), i-
Butyl (Bu), s-Butyl (°*Bu), t-Butyl (‘Bu), Cyclobutyl, 2-Methylbutyl, n-Pentyl, s-Pentyl, t-Pentyl, 2-Pentyl, Neo-pen-
tyl, Cyclopentyl, n-Hexyl, s-Hexyl, t-Hexyl, 2-Hexyl, 3-Hexyl, Neo-hexyl, Cyclohexyl, 1-Methylcyclopentyl, 2-Me-
thylpentyl, n-Heptyl, 2-Heptyl, 3-Heptyl, 4-Heptyl, Cycloheptyl, 1-Methylcyclohexyl, n-Octyl, 2-Ethylhexyl, Cy-
clooctyl, 1-Bicyclo[2,2,2]octyl, 2-Bicyclo[2,2,2]-octyl, 2-(2,6-Dimethyl)octyl, 3-(3,7-Dimethyl)octyl, Adamantyl,
2,2,2-Trifluorethyl, 1,1-Dimethyl-n-hex-1-yl, 1,1-Dimethyl-n-hept-1-yl, 1,1-Dimethyl-n-oct-1-yl, 1,1-Dimethyl-n-
dec-1-yl, 1,1-Dimethyl-n-dodec-1-yl, 1,1-Dimethyl-n-tetradec-1-yl, 1,1-Dimethyl-n-hexadec-1-yl, 1,1-Dimethyl-
n-Octadec-1-yl, 1,1-Diethyl-n-hex-1-yl, 1,1-Diethyl-n-hept-1-yl, 1,1-Diethyl-n-oct-1-yl, 1,1-Diethyl-n-dec-1-yl, 1,
1-Diethyl-n-dodec-1-yl, 1,1-Diethyl-n-tetradec-1-yl, 1,1-Diethyln-n-hexadec-1-yl, 1,1-Diethyl-n-octadec-1-yl, 1-
(n-Propyl)-cyclohex-1-yl, 1-(n-Butyl)-cyclohex-1-yl, 1-(n-Hexyl)-cyclohex-1-yl, 1-(n-Octyl)-cyclohex-1-yl und 1-
(n-Decyl)-cyclohex-1-yl.

[0070] Wie in der vorliegenden Anmeldung verwendet, umfasst der Begriff ,Alkenyl* lineare, verzweigte und
zyklische Alkenylsubstituenten. Der Begriff Alkenylgruppe umfasst exemplarisch die Substituenten Ethenyl,
Propenyl, Butenyl, Pentenyl, Cyclopentenyl, Hexenyl, Cyclohexenyl, Heptenyl, Cycloheptenyl, Octenyl, Cy-
clooctenyl oder Cyclooctadienyl.
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[0071] Wie in der vorliegenden Anmeldung verwendet, umfasst der Begriff ,Alkynyl“ lineare, verzweigte und
zyklische Alkynylsubstituenten. Der Begriff ,,Alkynylgruppe® umfasst exemplarisch Ethynyl, Propynyl, Butynyl,
Pentynyl, Hexynyl, Heptynyl oder Octynyl.

[0072] Wie in der vorliegenden Anmeldung verwendet, umfasst der Begriff Alkoxy lineare, verzweigte und
zyklische Alkoxysubstituenten. Der Begriff Alkoxygruppe umfasst exemplarisch Methoxy, Ethoxy, n-Propoxy,
i-Propoxy, n-Butoxy, i-Butoxy, s-Butoxy, t-Butoxy und 2-Methylbutoxy.

[0073] Wie in der vorliegenden Anmeldung verwendet, umfasst der Begriff Thioalkoxy lineare, verzweigte und
zyklische Thioalkoxysubstituenten, in denen das O der exemplarischen Alkoxygruppen durch S substituiert
wird.

[0074] Wie in der vorliegenden Anmeldung verwendet, kdnnen die Begriffe ,Halogen® und ,Halo® im weitesten
Sinne bevorzugt als Fluorin, Chlorin, Bromin oder lodin verstanden werden.

[0075] Wenn Wasserstoff (H) hierin erwdhnt wird, kénnte es bei jedem Vorkommen auch durch Deuterium
substituiert werden.

[0076] Es ist selbstverstandlich, dass, wenn ein Molekularfragment als ein Substituent oder sonst mit einer
anderen Einheit verbunden beschrieben wird, sein Name so geschrieben wird, als wéare es ein Fragment (z.
B. Naphtyl, Dibenzofuryl) oder als ware es das ganze Molekdl (z. B. Naphthalen, Dibenzofuran). Wie hierin
beschrieben, werden die verschiedenen Arten, einen Substituenten oder ein verbundenes Fragment zu be-
zeichnen, als gleichwertig betrachtet.

[0077] In einer Ausflhrungsform haben die organischen Molekile gemaf der Erfindung eine Lebensdauer im
angeregten Zustand von nicht mehr als 150 ps, von nicht mehr als 100 ps, insbesondere von nicht mehr als
50 ps, bevorzugter von nicht mehr als 10 ps oder nicht mehr als 7 ps Polymethylmethacrylat (PMMA) mit 10
% Gew.-% organischer Moleklle bei Raumtemperatur.

[0078] In einer Ausfiihrungsform der Erfindung stellen die organischen Molekile gemal der Erfindung ther-
misch aktivierte verzdgerte Fluoreszenz (TADF)-Emitter dar, die einen AEg-Wert aufweisen, der dem Ener-
gieunterschied zwischen dem ersten angeregten Singulettzustand (S1) und dem ersten angeregten Triplett-
zustand (T1) von weniger als 5000 cm, bevorzugt weniger als 3000 cm™, bevorzugter weniger als 1500 cm™,
noch bevorzugter weniger als 1000 cm™ oder sogar weniger als 500 cm™' entspricht.

[0079] In einer weiteren Ausfihrungsform der Erfindung haben die organischen Molekile gemaf der Erfindung
einen Emissionspeak im sichtbaren oder nahesten Ultraviolettbereich, d. h. im Bereich einer Wellenldnge von
380 bis 800 nm, mit einer vollen Breite beim halben Maximum von weniger als 0,50 eV, bevorzugt weniger als 0,
48 eV, bevorzugter weniger als 0,45 eV, noch bevorzugter weniger als 0,43 eV oder sogar weniger als 0,40 eV
in einer Folie aus Polymethylmethacrylat (PMMA) mit 10 Gew.-% organischem Molekuil bei Raumtemperatur.

[0080] In einer weiteren Ausflihrungsform der Erfindung haben die organischen Moleklle gemal der Erfin-
dung einen ,blauen Materialindex*“ (BMI), der durch Teilen der Photolumineszenz-Quantenausbeute (Photolu-
minescence Quantum Yield, PLQY) in Prozent durch die CIEy-Farbkoordinate des emittierten Lichts berechnet
wird, von mehr als 150, insbesondere mehr als 200, bevorzugt mehr als 250, bevorzugter von mehr als 300
oder sogar mehr als 500.

[0081] Orbital- und Anregungszustandsenergien kdnnen entweder mittels Experimentalverfahren oder durch
Berechnungen ermittelt werden, die quantenchemische Verfahren anwenden, insbesondere Dichtfunktional-
theorieberechnungen. Die Energie des hochsten besetzten Molekiilorbitals EF°MC wird durch Verfahren ermit-
telt, die einem Fachmann aus zyklischen Voltammetriemessungen mit einer Genauigkeit von 0,1 eV bekannt
sind. Die Energie des niedrigsten unbesetzten Molekilorbitals E*"™° wird als der Beginn des Absorptionsspek-
trums bestimmt.

[0082] Der Beginn des Emissionsspektrums wird durch Berechnen des Schnittpunkts der Tangente des Emis-
sionsspektrums mit der x-Achse bestimmt. Die Tangente des Emissionsspektrums wird auf der Niedrigener-
gieseite des Absorptionsbands und am Punkt des halben Maximums der maximalen Intensitadt des Absorpti-
onsspektrums eingestellt.
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[0083] Die Energie des ersten angeregten Triplettzustands T1 wird vom Beginn des Emissionsspektrums bei
niedriger Temperatur, normalerweise 77 K, ermittelt. Fir Wirtsverbindungen, bei denen der erste angeregte
Singlettzustand und der niedrigste Triplettzustand energetisch durch mehr als 0,4 eV getrennt sind, ist die
Phosphoreszenz normalerweise in einem Steady-State-Spektrum in 2-Me-THF sichtbar. Die Triplettenergie
kann somit als Beginn des Phosphoreszenzspektrums ermittelt werden. Fir TADF-Emittermolekilewird die
Energie des ersten angeregten Triplettzustands T1 vom Beginn des verzégerten Emissionsspektrums bei 77
K ermittelt, sofern nicht anders angegeben, gemessen in einer Folie aus PMMA mit 10 Gew.-% des Emitters.
Sowohl fir Wirts- als auch Emitterverbindungen wird die Energie des ersten angeregten Singlettzustands S1
vom Beginn des Emissionsspektrums ermittelt, sofern nicht anders angegeben, gemessen in einer Folie aus
PMMA mit 10 Gew.-% der Wirts- oder Emitterverbindung.

[0084] Der Beginn des Emissionsspektrums wird durch Berechnen des Schnittpunkts der Tangente des Emis-
sionsspektrums mit der X-Achse berechnet. Die Tangente des Emissionsspektrums wird auf der Hochener-
gieseite des Emissionsbands und am Punkt beim halben Maximum der maximalen Intensitédt des Emissions-
spektrums eingestellt.

[0085] Ein weiterer Aspekt der Erfindung betrifft einen Prozess zum Herstellen organischer Molekiile (mit einer
optionalen nachfolgenden Reaktion) gemaR der Erfindung, wobei ein R%-substituiertes cyano/trifluormethyl-
substituiertes 1-Brom-2-fluorphenyl als Reaktionsmittel verwendet wird:
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[0086] Gemal der Erfindung kann bei der Reaktion fiir die Synthese von E1 eine Boronsaure oder ein ent-
sprechender Boronsaureester anstatt eines Boronsaurepinakolesters verwendet werden.

[0087] Normalerweise wird Pd,(dba)s(tris (dibenzylideneaceton)dipalladium (0)) als ein Pd-Katalysator ver-
wendet, es sind aber Alternativen auf dem Fachgebiet bekannt. Beispielsweise kann der Ligand aus der Grup-
pe ausgewahlt werden, die aus S-Phos([2-dicyclohexylphoshino-2',6'-dimethoxy-1,1'-biphenyl]; oder SPhos),
X-Phos (2-(Dicyclohexylphosphino)-2",4",6"-triisopropylbiphenyl; oder XPhos) und P(Cy), (Tricyclohexylphos-
phin) besteht. Das Salz wird beispielsweise aus Trikaliumphosphat und Kaliumacetat ausgewahlt und das
Lésungsmittel kann ein reines Losungsmittel, wie beispielsweise Toluol oder Dioxan, oder ein Gemisch, wie
beispielsweise Toluol/Dioxan/Wasser oder Dioxan/Toluol, sein. Ein Fachmann kann bestimmen, welcher Pd-
Katalysator, Ligand, welches Salz und welche Lésungsmittelkombination hohe Reaktionsausbeuten ergibt.

[0088] Fiir die Reaktion eines Stickstoff-Heterozyklus in einer nukleophilen aromatischen Substitution mit ei-
nem Arylhalid, bevorzugt einem Arylfluorid, beinhalten typische Bedingungen die Verwendung einer Basis, wie
z. B. dreibasischem Kaliumphosphat oder Natriumhydrid, in einem aprotischen polaren Losungsmittel, wie z.
B. Dimethylsulfoxid (DMSO) oder N,N-Dimethylformamid (DMF).
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[0089] Ein alternativer Syntheseweg umfasst die Einflihrung eines Stickstoff-Heterozyklus Uber kupfer- oder
palladium-katalysierte Kopplung mit einem Arylhalid oder Arylpseudohalyd, bevorzugt einem Arylbromit, einem
Aryliodid, einem Aryltriflat oder einem Arlytosylat.

[0090] Ein weiterer Aspekt der Erfindung betrifft die Verwendung eines organischen Molekuls gemaf der Er-
findung als Lumineszenzemitter oder Absorber und/oder als Wirtsmaterial und/oder als Elektronentransport-
material und/oder als Lochinjektionsmaterial und/oder als Lochblockierungsmaterial in einer organischen op-
toelektronischen Vorrichtung.

[0091] Die organische elektroluminiszierende Vorrichtung kann im weitesten Sinne als jede Vorrichtung ver-
standen werden, die auf organischen Materialien basiert, die fur das Emittieren von Licht im sichtbaren oder
nahesten Ultraviolett (UV)-Bereich geeignet ist, d. h., im Bereich einer Wellenlange von 380 nm bis 800 nm.
Bevorzugter kann die organische elektrolumineszierende Vorrichtung in der Lage sein, Licht im sichtbaren
Bereich zu emittieren, d. h., von 400 nm bis 800 nm.

[0092] Im Zusammenhang mit einer solchen Verwendung wird die optoelektronische Vorrichtung insbeson-
dere aus der Gruppe ausgewahlt, die aus Folgendem besteht:

+ organischen Leuchtdioden (OLEDs),

» lichtemittierende elektrochemische Zellen,

* OLED-Sensoren, insbesondere Gas- und Dampfsensoren, die nicht hermetisch aufien abgeschirmt sind,

+ organische Dioden,

* organischen Solarzellen,

+ organischen Transistoren,

« organischen Feldeffekttransistoren,

* organischen Laser und

» Abwartskonversionselementen.
[0093] In einer bevorzugten Ausflihrungsform im Zusammenhang mit einer solchen Verwendung ist die or-
ganische elektrolumineszierende Vorrichtung eine Vorrichtung, die aus der Gruppe ausgewahlt wird, die aus

einer organischen Leuchtdiode (Organic Light Emitting Diode, OLED), einer lichtemittierenden elektrochemi-
schen Zelle (Light Emitting Electrochemical Cell, LEC) und einem lichtemittierenden Transistor besteht.

[0094] Im Fall der Verwendung ist die Fraktion des organischen Molekils gemaf der Erfindung in der Emissi-
onsschicht in einer organischen optoelektronischen Vorrichtung und insbesondere in OLEDs 1 bis 99 Gew.-%,
insbesondere 5 bis 80 Gew.-%. In einer alternativen Ausfiihrungsform ist der Anteil des organischen Molekdls
in der Emissionsschicht 100 Gew.-%.

[0095] In einer Ausflihrungsform umfasst die lichtemittierende Schicht nicht nur die organischen Molekile
gemal der Erfindung, sondern auch ein Wirtsmaterial, dessen Triplett- (T1) und Singlett- (S1) - Energieniveaus
energetisch hoéher sind als die Triplett- (T1) und Singlett- (S1) -Energieniveaus des organischen Molekiils.

[0096] Ein weiterer Aspekt der Erfindung betrifft eine Zusammensetzung, die Folgendes umfasst oder aus
Folgendem besteht:

(a) mindestens ein organisches Molekiil gemaf der Erfindung, insbesondere in Form eines Emitters und/
oder eines Wirts, und

(b) ein oder mehrere Emitter- und/oder Wirtsmaterialien, die sich vom organischen Molekil gemaf der
Erfindung unterscheiden, und

(c) optional einen oder mehrere Farbstoffe und/oder ein oder mehrere Lésungsmittel.

[0097] In einer Ausfihrungsform umfasst die lichtemittierende Schicht (oder besteht (im Wesentlichen) dar-
aus) eine Zusammensetzung, die Folgendes umfasst oder aus Folgendem besteht:
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(a) mindestens ein organisches Molekiil gemaf der Erfindung, insbesondere in Form eines Emitters und/
oder eines Wirts, und

(b) ein oder mehrere Emitter- und/oder Wirtsmaterialien, die sich vom organischen Molekil gemaf der
Erfindung unterscheiden, und

(c) optional einen oder mehrere Farbstoffe und/oder ein oder mehrere Lésungsmittel.

[0098] Insbesondere bevorzugt umfasst die lichtemittierende Schicht EML (oder besteht (im Wesentlichen)
daraus) eine Zusammensetzung, die Folgendes umfasst oder aus Folgendem besteht:

(i) 1 bis 50 Gew.-%, bevorzugt 5 bis 40 Gew.-%, insbesondere 10 bis 30 Gew.-% von einem oder mehreren
organischen Molekilen gemal der Erfindung E;

(i) 5 bis 99 Gew.-%, bevorzugt 30 bis 94,9 Gew.-%, insbesondere 40 bis 89 Gew.-% von mindestens
einer Wirtsverbindung H; und

(i) optional 0 bis 94 Gew.-%, bevorzugt 0,1 bis 65 Gew.-%, insbesondere 1 bis 50 Gew.-% von mindestens
einer weiteren Wirtsverbindung D mit einer Struktur, die sich von der Struktur der Molekile gemaR der
Erfindung unterscheidet; und

(iv) optional 0 bis 94 Gew.-%, bevorzugt 0 bis 65 Gew.-%, insbesondere 0 bis 50 Gew.-% eines Lésungs-
mittels; und

(v) optional 0 bis 30 Gew.-%, insbesondere 0 bis 20 Gew.-%, bevorzugt 0 bis 5 Gew.-% von mindestens
einem weiteren Emittermolekil F mit einer Struktur, die sich von der Struktur der Molekiile gemaf der
Erfindung unterscheidet.

[0099] Energie von der Wirtsverbindung H kann bevorzugt auf das eine oder die mehreren organischen Mo-
lekidlen gemaR der Erfindung E Ubertragen werden, insbesondere von dem ersten angeregten Triplettzustand
T1(H) der Wirtsverbindung H zu dem ersten angeregten Triplettzustand T1(E) des einen oder der mehreren
organischen Molekile gemaR der Erfindung E und/oder von dem ersten angeregten Singlettzustand S1(H) der
Wirtsverbindung H zu dem ersten angeregten Singlettzustand S1(E) des einen oder der mehreren organischen
Molekile gemal der Erfindung E.

[0100] In einer weiteren Ausflihrungsform umfasst die lichtemittierenden Schicht EML eine (oder besteht im
(Wesentlichen aus einer) Zusammensetzung, die Folgendes umfasst oder aus Folgendem besteht:

(i) 1 bis 50 Gew.-%, bevorzugt 5 bis 40 Gew.-%, insbesondere 10 bis 30 Gew.-% von einem organischen
Molekul gemaR der Erfindung E;

(i) 5 bis 99 Gew.-%, bevorzugt 30 bis 94,9 Gew.-%, insbesondere 40 bis 89 Gew.-% von einer Wirtsver-
bindung H; und

(i) optional 0 bis 94 Gew.-%, bevorzugt 0,1 bis 65 Gew.-%, insbesondere 1 bis 50 Gew.-% von mindestens
einer weiteren Wirtsverbindung D mit einer Struktur, die sich von der Struktur der Molekile gemaR der
Erfindung unterscheidet; und

(iv) optional 0 bis 94 Gew.-%, bevorzugt 0 bis 65 Gew.-%, insbesondere 0 bis 50 Gew.-% eines Lésungs-
mittels; und

(v) optional 0 bis 30 Gew.-%, insbesondere 0 bis 20 Gew.-%, bevorzugt 0 bis 5 Gew.-% von mindestens
einem weiteren Emittermolekil F mit einer Struktur, die sich von der Struktur der Molekiile gemaf der
Erfindung unterscheidet.

[0101] In einer Ausfihrungsform hat die Wirtsverbindung H das hdchste besetzte Molekilorbital HOMO(H),
das eine Energie E"°M°(H) im Bereich von -5 bis -6,5 eV aufweist, und die mindestens eine weitere Wirtsver-
bindung D hat ein hiochstes besetztes Molekulorbital HOMO(D), das eine Energie EH™(D) aufweist, wobei
EHOMO(H) > EHOMO(D).

[0102] In einer weiteren Ausfiihrungsform hat die Wirtsverbindung H ein niedrigstes nicht besetztes Moleki-
lorbital LOMO(H), das eine Energie E'°M°(H) aufweist, und die mindestens eine weitere Wirtsverbindung D hat
ein niedrigstes nicht besetztes Molekulorbital LOMO(D), das eine Energie EX°MO(D) aufweist, wobei E-°MO(H)
> ELOMO(D).
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[0103] In einer Ausfuhrungsform hat die Wirtsverbindung H ein héchstes besetztes Molekilorbital HOMO(H),
das eine Energie E"°MO(H) aufweist, und ein niedrigstes nicht besetztes Molekilorbital LUMO(H), das eine
Energie E*YMO(H) aufweist, und

die mindestens eine weitere Wirtsverbindung H hat ein hdchstes besetztes Molekulorbital HOMO(D), das ei-
ne Energie EF°MO(D) aufweist, und ein niedrigstes nicht besetztes Molekulorbital LUMO(D), das eine Energie
E-YMO(D) aufweist,

das organische Molekil gemaR der Erfindung E hat ein héchstes besetztes Molekilorbital HOMO(E), das
eine Energie E'°MO(E) aufweist, und ein niedrigstes nicht besetztes Molekiilorbital LUMO(E), das eine Energie
E'YMO(E) aufweist,

wobei

EMOMO(H) > EMOMO(D) und der Unterschied zwischen dem Energieniveau des hchsten besetzten Molekiilor-
bitals HOMO(E) des organischen Molekils gemafR der Erfindung E (E"°M°(E)) und dem Energieniveau des
hochsten besetzten Molekiilorbitals HOMO(H) der Wirtsverbindung H (EH°MO(H)) ist zwischen -0,5 eV und 0,
5 eV, bevorzugter zwischen -0,3 eV und 0,3 eV, noch bevorzugter zwischen -0,2 eV und 0,2 eV oder sogar
zwischen -0,1 eV und 0,1 eV; und

E'YMO(H) > EYMO(D) und der Unterschied zwischen dem Energieniveau des niedrigsten nicht besetzten Mole-
kulorbitals LUMO(E) des organischen Molekiils gemaR der Erfindung E (E*“M°(E)) und dem niedrigsten nicht
besetzten Molekiilorbital LUMO(D) der mindestens einen weiteren Wirtsverbindung D (E*U™°(D)) ist zwischen
-0,5 eV und 0,5 eV, bevorzugter zwischen -0,3 eV und 0,3 eV, noch bevorzugter zwischen -0,2 eV und 0,2 eV
oder sogar zwischen -0,1 eV und 0,1 eV.

[0104] In einem weiteren Aspekt betrifft die Erfindung eine optoelektronische Vorrichtung, die ein organisches
Molekil oder eine Zusammensetzung des hier beschriebenen Typs umfasst, insbesondere in Form einer Vor-
richtung, die aus der Gruppe ausgewahlt wird, die aus organischer Leuchtdiode (Organic Light-Emitting Diode,
OLED), lichtemittierender elektrochemischer Zelle, OLED-Sensor, insbesondere Gas- und Dampfsensoren, die
nicht hermetisch auRen abgeschirmt sind, organischer Diode, organischer Solarzelle, organischem Transistor,
organischem Feldeffekttransistor, organischem Laser und Abwartskonversionselement ausgewahlt wird.

[0105] In einer bevorzugten Ausfiihrungsform ist die organische elektrolumineszierende Vorrichtung eine Vor-
richtung, die aus der Gruppe ausgewahlt wird, die aus einer organischen Leuchtdiode (Organic Light Emitting
Diode, OLED), einer lichtemittierenden elektrochemischen Zelle (Light Emitting Electrochemical Cell, LEC) und
einem lichtemittierenden Transistor ausgewahlt wird.

[0106] In einer Ausfuhrungsform der optoelektronischen Vorrichtung der Erfindung wird das organische Mo-
lekul der Erfindung E als Emissionsmaterial in einer lichtemittierenden Schicht EML verwendet.

[0107] In einer Ausfiihrungsform der optoelektronischen Vorrichtung der Erfindung besteht die lichtemittieren-
de Schicht EML aus der hier beschriebenen Zusammensetzung der Erfindung.

[0108] Exemplarisch kann, wenn die organische elektrolumineszierende Vorrichtung eine OLED ist, diese die
folgende Schichtstruktur aufweisen:

1. Substrat

2. Anodenschicht A
3. Lochinjektionsschicht, HIL
4. Lochtransportschicht, HTL
5. Elektronenblockierschicht, EBL
6. emittierende Schicht, EML
7. Lochblockierschicht, HBL
8. Elektronentransportschicht, ETL
9. Elektroneninjektionsschicht, EIL
10. Kathodenschicht,

wobei die OLED jede Schicht nur optional umfasst, verschiedene Schichten zusammengefuhrt werden kénnen
und die OLED mehr als eine Schicht jedes der oben definierten Schichttypen umfassen kann.

27/65



DE 10 2018 107 166 B4 2020.06.25

[0109] Aullerdem kann die organische elektrolumineszierende Vorrichtung optional eine oder mehrere
Schutzschichten umfassen, die die Vorrichtung vor schadigender Exposition schadlicher Arten in der Umge-
bung schitzen kénnen, einschliellich z. B. Feuchtigkeit, Dampf und/oder Gase.

[0110] In einer Ausflihrungsform der Erfindung ist die organische elektrolumineszierende Vorrichtung eine
OLED, die die folgende invertierte Schichtstruktur aufweist:

1. Substrat

2. Kathodenschicht

3. Elektroneninjektionsschicht, EIL
4. Elektronentransportschicht, ETL
5. Lochblockierschicht, HBL

6. emittierende Schicht, B

7. Elektronenblockierschicht, EBL
8. Lochtransportschicht, HTL

9. Lochinjektionsschicht, HIL

10. Anodenschicht A

wobei die OLED mit einer invertierten Schichtstruktur jede Schicht nur optional umfasst, verschiedene Schich-
ten zusammengefiihrt werden kénnen und die OLED mehr als eine Schicht jedes der oben definierten Schicht-
typen umfassen kann.

[0111] In einer Ausflihrungsform der Erfindung ist die organische elektrolumineszierende Vorrichtung eine
OLED, die eine gestapelte Architektur aufweisen kann. In dieser Architektur sind, im Gegensatz zur typischen
Anordnung, in der die OLEDs nebeneinander platziert sind, die einzelnen Einheiten aufeinander gestapelt.
Mischlicht kann mit OLEDs erzeugt werden, die eine gestapelte Architektur aufweisen, insbesondere weilles
Licht kann durch Stapeln blauer, griiner und roter OLEDs erzeugt werden. Au3erdem kann die OLED, die eine
gestapelte Architektur aufweist, optional eine Ladungserzeugungsschicht (Charge Generation Layer, CGL)
umfassen, die sich normalerweise zwischen zwei OLED-Untereinheiten befindet und aus einer n-dotierten
und p-dotierten Schicht besteht, wobei die n-dotierte Schicht einer CGL sich normalerweise néher bei der
Anodenschicht befindet.

[0112] In einer Ausflhrungsform der Erfindung ist die organische elektrolumineszierende Vorrichtung eine
OLED, die zwei oder mehr Emissionsschichten zwischen Anode und Kathode umfasst. Insbesondere umfasst
diese so genannte Tandem-OLED drei Emissionsschichten, wobei eine Emissionsschicht rotes Licht emittiert,
eine Emissionsschicht griines Licht emittiert und eine Emissionsschicht blaues Licht emittiert, und sie kann
optional weitere Schichten umfassen, wie z. B. Ladungserzeugungsschichten, Blockier- oder Transportschich-
ten zwischen den einzelnen Emissionsschichten. In einer weiteren Ausfiihrungsform sind die Emissionsschich-
ten angrenzend gestapelt. In einer weiteren Ausfiihrungsform umfasst die Tandem-OLED eine Ladungserzeu-
gungsschicht zwischen den zwei jeweiligen Emissionsschichten. AuRerdem kdnnen angrenzende Emissions-
schichten oder Emissionsschichten, die durch eine Ladungserzeugungsschicht getrennt sind, zusammenge-
fuhrt werden.

[0113] Das Substrat kann durch jedes Material oder jede Zusammensetzung von Materialien gebildet sein.
Am haufigsten werden Glasplattchen als Substrate verwendet. Alternativ kénnen diinne Metallschichten (z.
B. Kupfer-, Gold-, Silber- oder Aluminiumfolien) oder Kunststofffolien oder -plattchen verwendet werden. Dies
kann einen héheren Grad an Flexibilitat erlauben. Die Anodenschicht A besteht meistens aus Materialien, die
den Erhalt einer (im Wesentlichen) transparenten Folie erlauben. Da mindestens eine der beiden Elektroden
(im Wesentlichen) transparent sein sollte, um Lichtemission von der OLED zu erlauben, ist entweder die An-
odenschicht A oder die Kathodenschicht C transparent. Bevorzugt umfasst die Anodenschicht A einen grofien
Gehalt von oder besteht sogar aus transparenten leitfahigen Oxiden (Transparent Conductive Oxides, TCOs).
Eine solche Anodenschicht A kann exemplarisch Indiumzinnoxid, Aluminiumzinkoxid, fluordotiertes Zinnoxid,
Indiumzinkoxid, PbO, SnO, Zirkoniumoxid, Molybdanoxid, Vanadiumoxid, Wolframoxid, Graphit, dotiertes Si,
dotiertes Ge, dotiertes GaAs, dotiertes Polyanalin, dotiertes Polypyrrol und/oder dotiertes Polythiopen umfas-
sen.
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[0114] Die Anodenschicht A besteht besonders bevorzugt (im Wesentlichen) aus Indiumzinnoxid (ITO) (z. B.
(In03)0.9(Sn0,)0.1). Die Rauheit der Anodenschicht A, die durch die transparenten leitfahigen Oxide (Trans-
parent Conductive Oxides, TCOs) verursacht wird, kann durch Verwendung einer Lochinjektionsschicht (Hole
Injection Layer, HIL) kompensiert werden. Ferner kann die HIL die Injektion von Quasi-Ladungstragern (d. h.
Léchern) ermdéglichen, indem der Transport der Quasi-Ladungstrdger vom TCO zur Lochtransportschicht (Ho-
le Transport Layer, HTL) ermdglicht wird. Die Lochinjektionsschicht (Hole Injection Layer, HIL) kann Poly-3,4-
ethylendioxythiophen (PEDOT), Polystyrolsulfonat (PSS), MoO,, V,05, CuPC oder Cul, insbesondere ein Ge-
misch aus PEDOT und PSS umfassen. Die Lochinjektionsschicht (Hole Injection Layer, HIL) kann auf3erdem
die Diffusion der Metalle von der Anodenschicht A in die Lochtransportschicht (Hole Transport Layer, HTL) ver-
hindern. Die HIL kann exemplarisch PEDOT:PSS (Poly-3,4-ethylendioxythiophen: Polystyrolsulfonat), PEDOT
(Poly-3,4-ethylendioxythiophen), mMTDATA (4,4',4"-Tris[phenyl(m-tolyl)amino]triphenylamin), Spiro-TAD (2,
2'7,7'-Tetrakis(n,n-diphenylamino)-9,9'-spirobifluoren), DNTPD (N1,N1'-(Biphenyl-4,4'-diyl)bis(N1-phenyl-N4,
N4-di-m-tolylbenzen-1,4-diamin), NPB (N,N'-Nis-(1-naphthalenyl)-N,N'-bis-phenyl-(1,1'-biphenyl)-4,4'-diamin),
NPNPB (N,N'-Diphenyl-N,N'-di-[4-(N,N-diphenyl-amino)phenyl]benzidin), MeO-TPD (N,N,N',N'-Tetrakis(4-me-
thoxyphenyl)benzidin), HAT-CN (1,4,5,8,9,11-Hexaazatriphenylen-hexacarbonitril) und/oder Spiro-NPD (N,N'-
Diphenyl-N,N'-bis-(1-naphthyl)-9,9'-spirobifluoren-2,7-diamin) umfassen.

[0115] Neben der Anodenschicht A oder der Lochinjektionsschicht (Hole Injection Layer, HIL) befindet sich
normalerweise eine Lochtransportschicht (Hole Transport Layer, HTL). Hierin kann jede Lochtransportver-
bindung verwendet werden. Es kénnen exemplarisch elektronenreiche heteroaromatische Verbindungen wie
Triarylamine und/oder Carbazole als Lochtransportverbindung verwendet werden. Die HTL kann die Energie-
barriere zwischen der Anodenschicht A und der lichtemittierenden Schicht EML verringern. Die Lochtrans-
portschicht (Hole Transport Layer, HTL) kann auch eine Elektronenblockierungsschicht (Electron Blocking
Layer, EBL) sein. Bevorzugt weisen Lochtransportverbindungen ein vergleichbar hohes Energieniveau wie
ihre Triplettzustdnde T1 auf. Die Lochtransportschicht (Hole Transport Layer, HTL) kann exemplarisch ei-
nen sternférmigen Heterozyklus wie Tris(4-carbazoyl-9-ylphenyl)amin (TCTA), Poly-TPD (Poly(4-butylphenyl-
diphenyl-amin)), [alpha]-NPD (Poly(4-butylphenyl-diphenyl-amin)), TAPC (4,4'-Cyclohexyliden-bis[N,N-bis(4-
methylphenyl)benzenamin]), 2-TNATA (4,4',4"-tris[2-naphthyl(phenyl)amino]triphenylamin), Spiro-TAD, DNT-
PD, NPB, NPNPB, MeO-TPD, HAT-CN und/oder TrisPcz (9,9'-Diphenyl-6-(9-phenyl-9H-carbazol-3-yl)-9H,9'H-
3,3'-bicarbazol) umfassen. AuRerdem kann die HTL eine p-dotierte Schicht umfassen, die aus einem anorga-
nischen oder organischen Dotierungsmittel in einer organischen lochtransportierenden Matrix besteht. Uber-
gangsmetalloxide wie Vanadiumoxid, Molybdenoxid oder Wolframoxid kénnen exemplarisch als anorgani-
sches Dotierungsmittel verwendet werden. Tetrafluortetracyanoquinodimethan (F,-TCNQ), Kupfer-Pentafluor-
benzoat (Cu(l)pFBz) oder Ubergangsmetallkomplexe kénnen exemplarisch als organisches Dotierungsmittel
verwendet werden.

[0116] Die EBL kann exemplarisch mCP (1,3-Bis(carbazol-9-yl)benzen), TCTA, 2-TNATA, mCBP (3,3-Di(9H-
carbazol-9-yl)biphenyl), Tris-Pcz, CzSi (9-(4-Tert-Butylphenyl)-3,6-bis(triphenylsilyl)-OH-carbazol), und/oder
DCB (N,N'-Dicarbazolyl-1,4-dimethylbenzen) umfassen.

[0117] Neben der Lochtransportschicht (Hole Transport Layer, HTL) befindet sich normalerweise die lichte-
mittierende Schicht EML. Die lichtemittierende Schicht EML umfasst mindestens ein lichtemittierendes Mo-
lekdl. Insbesondere umfasst die EML mindestens ein lichtemittierendes Molekil gemaR der Erfindung E. In
einer Ausfuhrungsform umfasst die lichtemittierende Schicht nur die organischen Molekile gemaR der Erfin-
dung E. Normalerweise umfasst die EML ein oder mehrere Wirtsmaterialien H. Exemplarisch wird das Wirts-
material ausgewahlt aus CBP (4,4'-Bis-(N-carbazolyl)-biphenyl), mCP, mCBP Sif87 (Dibenzo[b,d]thiophen-2-
yltriphenylsilan), CzSi, SImCP ([3,5-Di(9H-carbazol-9-yl)phenylltriphenylsilan), Sif88 (Dibenzo[b,d]thiophen-2-
yhydiphenylsilan), DPEPO (Bis[2-(diphenylphosphino)phenyl] etheroxid), 9-[3-(Dibenzofuran-2-yl)phenyl]-9H-
carbazol, 9-[3-(Dibenzofuran-2-yl)phenyl]-9H-carbazol, 9-[3-(Dibenzothiophen-2-yl)phenyl]-9H-carbazol, 9-[3,
5-Bis(2-dibenzofuranyl)phenyl]-9H-carbazol, 9-[3,5-Bis(2-dibenzothiophenyl)phenyl]-9H-carbazol, T2T (2,4,6-
Tris(biphenyl-3-yl)-1,3,5-triazin), T3T (2,4,6-Tris(triphenyl-3-yl)-1,3,5-triazin) und/oder TST (2,4,6-Tris(9,9'-spi-
robifluoren-2-yl)-1,3,5-triazin). Das Wirtsmaterial H sollte normalerweise so ausgewahlt werden, dass es erste
Triplett- (T1) und erste Singlett- (S1) -Energieniveaus aufweist, die energetisch héher sind als die ersten Tri-
plett- (T1) und ersten Singlett- (S1) -Energieniveaus des organischen Moleklils.

[0118] In einer Ausfihrungsform der Erfindung umfasst die EML ein so genanntes gemischtes Wirtssystem
mit mindestens einem lochdominanten Wirt und einem elektronendominanten Wirt. In einer besonderen Aus-
fihrungsform umfasst die EML genau ein lichtemittierendes Molekul gemal der Erfindung E und ein gemisch-
tes Wirtssystem, das T2T als elektronendominanten Wirt und einen Wirt, der aus CBP, mCP, mCBP, 9-[3-(Di-
benzofuran-2-yl)phenyl]-9H-carbazol, 9-[3-(Dibenzofuran-2-yl)phenyl]-9H-carbazol, 9-[3-(Dibenzothiophen-2-
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yhphenyl]-9H-carbazol, 9-[3,5-Bis(2-dibenzofuranyl)phenyl]-9H-carbazol und 9-[3,5-Bis(2-dibenzothiophenyl)
phenyl]-9H-carbazol ausgewahlt wird, als lochdominanten Wirt umfasst. In einer weiteren Ausfihrungsform
umfasst die EML 50 bis 80 Gew.-%, bevorzugt 60 bis 75 Gew.-% eines Wirts, der aus CBP, mCP, mCBP,
9-[3-(Dibenzofuran-2-yl)phenyl]-9H-carbazol, 9-[3-(Dibenzofuran-2-yl)phenyl]-9H-carbazol, 9-[3-(Dibenzothio-
phen-2-yl)phenyl]-9H-carbazol, 9-[3,5-Bis(2-dibenzofuranyl)phenyl]-9H-carbazol und 9-[3,5-Bis(2-dibenzothio-
phenyl)phenyl]-9H-carbazol, ausgewahit wird; 10 bis 45 Gew.-%, bevorzugt 15 bis 30 Gew.-% T2T und 5 bis
40 % Gew.-%, bevorzugt 10 bis 30 Gew.-% lichtemittierendes Molekil gemaR der Erfindung.

[0119] Neben der lichtemittierenden Schicht EML kann sich eine Elektronentransportschicht (Electron Trans-
port Layer, ETL) befinden. Hierin kann jeder Elektronentransporter verwendet werden. Exemplarisch kénnen
elektronenarme Verbindungen, wie z. B. Benzimidazole, Pyridine, Triazole, Oxadiazole (z. B. 1,3,4-Oxadiazol),
Phosphinoxide und Sulfon, verwendet werden. Ein Elektronentransporter kann auch ein sternférmiger Hete-
rozyklus, wie z. B. 1,3,5-Tri(1-phenyl-1H-benzo[d]imidazol-2-yl)phenyl (TPBI), sein. Die ETL kann NBphen (2,
9-Bis(naphthalen-2-yl)-4,7-diphenyl-1,10-phenanthrolin), Alg; (Aluminium-tris(8-hydroxyquinolin)), TSPO1 (Di-
phenyl-4-triphenylsilylphenyl-phosphinoxid), BPyTP2 (2,7-Di(2,2'-bipyridin-5-yl)triphenyl), Sif87 (Dibenzo[b,d]
thiophen-2-yltriphenylsilan), Sif88 (Dibenzo[b,d]thiophen-2-yl)diphenylsilan), BmPyPhB (1,3-Bis[3,5-di(pyridin-
3-yl)phenyl]benzen) und/oder BTB (4,4'-Bis-[2-(4,6-diphenyl-1,3,5-triazinyl)]-1,1'-biphenyl) umfassen. Optional
kann die ETL mit Materialien wie Liq dotiert sein. Die Elektronentransportschicht (Electron Transport Layer,
ETL) kann auRerdem Ldcher blockieren oder es wird eine lochblockierende Schicht (Hole Blocking Layer, HBL)
eingeflhrt.

Die HBL kann exemplarisch BCP (2,9-Dimethyl-4,7-diphenyl-1,10-phenanthrolin = Bathocuproin), BAlq (Bis
(8-hydroxy-2-methylquinolin)-(4-phenylphenoxy)aluminium), NBphen (2,9-Bis(naphthalen-2-yl)-4,7-diphenyl-
1,10-phenanthrolin, Alg; (Aluminium-tris(8-hydroxyquinolin)), TSPO1 (Diphenyl-4-triphenylsilylphenyl-phos-
phinoxid), T2T (2,4,6-Tris(biphenyl-3-yl)-1,3,5-triazin), T3T (2,4,6-Tris(triphenyl-3-yl)-1,3,5-triazin), TST (2,4,6-
Tris(9,9'-spirobifluoren-2-yl)-1,3,5-triazin) und/oder TCB/TCP (1,3,5-Tris(N-carbazolyl)benzol/ 1,3,5-tris(carba-
zol)-9-yl)-benzen) umfassen.

[0120] Neben der Elektronentransportschicht (Electron Transport Layer, ETL) kann sich eine Kathodenschicht
C befinden. Die Kathodenschicht C kann exemplarisch ein Metall (z.B. Al, Au, Ag, Pt, Cu, Zn, Ni, Fe, Pb,
LiF, Ca, Ba, Mg, In, W oder Pd) oder eine Metalllegierung umfassen oder daraus bestehen. Aus praktischen
Grinden kann die Kathodenschicht auch aus (im Wesentlichen) intransparenten Metallen wie Mg, Ca oder
Al bestehen. Alternativ oder zusatzlich kann die Kathodenschicht C auch Graphit oder Kohlenstoffnanoréhren
(Carbon Nanotubes, CNTs) umfassen. Alternativ kann die Kathodenschicht C auch aus nanoskaligen Silber-
drahten bestehen.

[0121] Eine OLED kann ferner optional eine Schutzschicht zwischen der Elektronentransportschicht (Electron
Transport Layer, ETL) und der Kathodenschicht C (die als Elektroneninjektionsschicht (Electron Injection Lay-
er, EIL) bezeichnet werden kann) umfassen. Diese Schicht kann Lithiumfluorid, Casiumfluorid, Silber, Liq (8-
Hydroxyquinolinolatolithium), Li,O, BaF,, MgO und/oder NaF umfassen.

[0122] Optional kénnen die Elektronentransportschicht (Electron Transport Layer, ETL) und/oder eine Loch-
blockierungsschicht (Hole Blocking Layer, HBL) eine oder mehrere Wirtsverbindungen H umfassen.

[0123] Um das Emissionsspektrum und/oder das Absorptionsspektrum der lichtemittierenden Schicht EML
weiter zu modifizieren, kann die lichtemittierende Schicht EML ferner ein oder mehrere Emittermolekile F um-
fassen. Solche Emittermolekiile F kénnen jedes Emittermolekiil sein, das im Stand der Technik bekannt ist.
Bevorzugt ist ein solches Emittermolekul F ein Molekil mit einer Struktur, die sich von der Struktur der Mole-
kile gemal der Erfindung E unterscheidet. Das Emittermolekul F kann optional ein TADF-Emitter sein. Alter-
nativ kann das Emittermolekul F optional ein fluoreszierendes und/oder phosphoreszierendes Emittermolekiil
sein, das in der Lage ist, das Emissionsspektrum und/oder das Absorptionsspektrum der lichtemittierenden
Schicht EML zu verschieben. Exemplarisch kénnen die Triplett- und/oder Singlett-Exzitonen vom Emittermo-
lekil geman der Erfindung E zum Emittermolekiil F Gbertragen werden, bevor sie durch Emittieren von Licht,
das normalerweise rotverschoben ist im Vergleich zum Licht, das vom Emittermolekil E emittiert wird, zum
Grundzustand SO relaxieren. Optional kann das Emittermolekul F auch zwei Photoneneffekte hervorrufen (d.
h. die Absorption von zwei Photonen mit der Halfte der Energie des Absorptionsmaximums).

[0124] Optional kann eine organische elektrolumineszierende Vorrichtung (z. B. eine OLED) exemplarisch

eine im Wesentlichen weille organische elektrolumineszierende Vorrichtung sein. Exemplarisch kann eine
solche organische elektrolumineszierende Vorrichtung mindestens ein (tief-)blaues Emittermolekil und ein
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oder mehrere Emittermolekdle sein, die griines und/oder rotes Licht emittieren. Dann kann au3erdem optional,
wie oben beschrieben, Energiedurchlassigkeit zwischen zwei oder mehr Molekiilen vorhanden sein.

[0125] Wie hierin verwendet, sofern im bestimmten Zusammenhang nicht genauer definiert, ist die Bezeich-
nung der Farben des emittierten und/oder absorbierten Lichts wie folgt:

Violett: Wellenlangebereich von >380 bis 420 nm;
Dunkelblau: Wellenlangebereich von >420 bis 480 nm;
Himmelblau: Wellenlangebereich von >480 bis 500 nm;
Grin: Wellenlangebereich von >500 bis 560 nm;
Gelb: Wellenlangebereich von >560 bis 580 nm;
Orange: Wellenlangebereich von >580 bis 620 nm;
Rot: Wellenlangebereich von >620 bis 800 nm.

[0126] In Bezug auf Emittermolekiile beziehen sich solche Farben auf Emissionsmaxima. Daher weist ein
dunkelblauer Emitter exemplarisch ein Emissionsmaximum im Bereich von >420 bis 480 nm, ein himmelblauer
Emitter ein Emissionsmaximum im Bereich von >480 bis 500 nm, ein griiner Emitter ein Emissionsmaximum
in einem Bereich von >500 bis 560 nm, ein roter Emitter ein Emissionsmaximum in einem Bereich von >620
bis 800 nm auf.

[0127] Ein dunkelblauer Emitter kann bevorzugt ein Emissionsmaximum von unter 480 nm, bevorzugter unter
470 nm, noch bevorzugter unter 465 nm oder sogar unter 460 nm haben. Es betrdgt normalerweise Uber 420
nm, bevorzugt Gber 430 nm, bevorzugter Gber 440 nm oder sogar tUber 450 nm.

[0128] Demgemal betrifft ein weiterer Aspekt der vorliegenden Erfindung eine OLED, die eine duRere Quan-
tenausbeute bei 1000 cd/m? von mehr als 8 % aufweist, bevorzugter mehr als 10 %, bevorzugter von mehr
als 13 %, noch bevorzugter von mehr als 15 % oder sogar mehr als 20 % und/oder ein Emissionsmaximum
zwischen 420 nm und 500 nm, bevorzugt zwischen 430 nm und 490 nm, bevorzugter zwischen 440 nm und
480 nm und noch bevorzugter zwischen 450 nm und 470 nm aufweist und/oder einen LT80-Wert bei 500 cd/
m?2 von mehr als 100 h, bevorzugt mehr als 200 h, bevorzugter mehr als 400 h, noch bevorzugter mehr als
750 h oder sogar mehr als 1000 h aufweist. Demgemal betrifft ein weiterer Aspekt der vorliegenden Erfindung
eine OLED, deren Emission eine ClIEy-Farbkoordinate von weniger als 0,45, bevorzugt weniger als 0,30, be-
vorzugter weniger als 0,20 oder noch bevorzugter weniger als 0,15 oder sogar weniger als 0,10 aufweist.

[0129] Ein weiterer Aspekt der vorliegenden Erfindung betrifft eine OLED, die Licht bei einem bestimmten
Farbpunkt emittiert. Gemaf der vorliegenden Erfindung emittiert die OLED Licht in einem schmalen Emissi-
onsband (geringe Halbwertsbreite (Full Width At Half Maximum, FWHM). In einem Aspekt emittiert die OLED
gemal der Erfindung Licht mit einer FWHM des Hauptemissionspeaks von weniger als 0,50 eV, bevorzugt
weniger als 0,48 eV, bevorzugter weniger als 0,45 eV, noch bevorzugter weniger als 0,43 eV oder sogar we-
niger als 0,40 eV.

[0130] Ein weiterer Aspekt der vorliegenden Erfindung betrifft eine OLED, die Licht mit CIEx- und CIEy-Farb-
koordinaten in der Nahe der CIEx- (= 0,131) und CIEy+ (= 0,046)-Farbkoordinaten der Primarfarbe blau (CIEx
= 0,131 und CIEy = 0,046) emittiert, wie durch ITU-R-Empfehlung BT.2020 (Rec. 2020) empfohlen, und damit
fur die Verwendung in Ultra High Definition (UHD)-Displays, z. B. UHD-TVs geeignet ist. Demgemal betrifft
ein weiterer Aspekt der Erfindung eine OLED, deren Emission eine CIEx-Farbkoordinate zwischen 0,02 und
0,30 aufweist, bevorzugt zwischen 0,03 und 0,25, bevorzugter zwischen 0,05 und 0,20 oder noch bevorzugter
zwischen 0,08 und 0,18 oder sogar zwischen 0,10 und 0,15 und/oder eine CIEy-Farbkoordinate zwischen O,
00 und 0,45, bevorzugt zwischen 0,01 und 0,30, bevorzugter zwischen 0,02 und 0,20 oder noch bevorzugter
zwischen 0,03 und 0,15 oder sogar zwischen 0,04 und 0,10.

[0131] In einem weiteren Aspekt betrifft die Erfindung ein Verfahren zum Herstellen einer optoelektronischen
Komponente. In diesem Fall wird ein organisches Molekul der Erfindung verwendet.

[0132] Die organische elektrolumineszierende Vorrichtung, insbesondere die OLED gemaR der vorliegenden

Erfindung, kann durch jegliche Mittel der Dampfabscheidung und/oder Flissigverarbeitung hergestellt werden.
Demgemal wird mindestens eine Schicht
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- mittels eines Sublimationsprozesses hergestellt,
- mittels eines organischen Dampfphasenabscheidungsprozesses hergestellt,
- mittels eines Tragergassublimationsprozesses hergestellt,

- [dsungsverarbeitet oder gedruckt.

[0133] Die zum Herstellen der organischen elektrolumineszierenden Vorrichtung und insbesondere der OLED
gemal der vorliegenden Erfindung verwendeten Verfahren sind im Stand der Technik bekannt. Die verschie-
denen Schichten werden einzeln und nacheinander mittels aufeinanderfolgender Abscheidungsprozesse auf
ein geeignetes Substrat abgeschieden. Die einzelnen Schichten kdnnen mithilfe derselben oder unterschied-
licher Abscheidungsverfahren abgeschieden werden.

[0134] Dampfabscheidungsprozesse umfassen beispielsweise thermische (Ko-)Verdampfung, chemische
Dampfabscheidung und physikalische Dampfabscheidung. Fir aktive Matrix-OLED-Displays wird eine AMO-
LED-Ruckwandplatine als Substrat verwendet. Die einzelne Schicht kann aus Lésungen oder Dispersionen
verarbeitet werden, die geeignete Losungsmittel nutzen. Der LOsungsabscheidungsprozess umfasst exempla-
risch Rotationsbeschichtung, Tauchbeschichtung und Tintenstrahldruck. Flissigverarbeitung kann optional in
einer inerten Atmosphére (z. B. einer Stickstoffatmosphare) durchgefiihrt werden und das Lésungsmittel kann
optional vollstandig oder teilweise durch Mittel entfernt werden, die im Stand der Technik bekannt sind.

Beispiele

Allgemeines Syntheseschema |
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F R’ R’
R? CF4CN
R? CF4/CN
Br R F R
. /CN/CFs Pd,(dba); SPhos. F
DS K3PO4 | ~
| - R2—L J CN/CF
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32/65



DE 10 2018 107 166 B4 2020.06.25

Allgemeine Vorgehensweise fur die Synthese AAV1:

o, 0O
B
F
CN
- C
CF; F
Pd(PPhs3)4 F
KsPO, O
F Dioxan/Wasser
Br 110°C CFs

[0135] 4-Brom-3-fluorbenzotrifluorid (1,0 Entsprechung), 2-Fluor-5-cyanophenylborester (1,2 Aquivalente), Pd
(PPhj), (0,02 Aquivalente) und Kaliumphosphat (2,50 Aquivalente) werden unter Stickstoffatmosphare in ei-
nem Dioxan/Wasser-Gemisch (Verhaltnis 10:1) bei 100 °C fiir 22 h gerthrt. Aktivkohle und Celite® werden zu
dem Reaktionsgemisch hinzugefligt und bei 90 °C fiir 10 min gerihrt und dann wird das Gemisch heif} gefiltert
und die organische Phase unter reduziertem Druck konzentriert. Der Rest wird durch Chromatografie gereinigt
und das Produkt Z1 als ein Festkdrper erhalten.

Allgemeine Vorgehensweise fiir die Synthese AAV2:

CF3
CN O
CF3 F
sz(dba)3' SPhos F
KsPO, - O
Br Dioxan/Wasser -

110°C
F CN
z2

[0136] 3-Brom-4-fluorbenzotrifluorid (1,0 Entsprechung), 2-Fluor-4-cyanophenylborester (1,1 Aquivalente), Pd
(dba),4Cl, (0,04 Aquivalente), SPhos (0,16 Aquivalente) und Kaliumphosphat (2,50 Aquivalente) werden unter
Stickstoffatmosphéare in einem Dioxan/Wasser-Gemisch (Verhaltnis 10:1) bei 100 °C fir 22 h geruhrt. Aktiv-
kohle und Celite® werden zu dem Reaktionsgemisch hinzugefiigt und bei 90 °C fiir 10 min gerihrt und dann
wird das Gemisch heif} gefiltert und die organische Phase unter reduziertem Druck konzentriert. Der Rest wird
durch Chromatografie gereinigt und das Produkt Z2 als ein Festkorper erhalten.
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Allgemeine Vorgehensweise fur die Synthese AAV3:

R2 R2
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R2 R R2 R2 O R2 Z
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[0137] Z1 oder Z2 (1 Aquivalent jeweils), das entsprechende Donormolekiil D-H (2,0 Aquivalente) und triba-
sisches Kaliumphosphat (5,0 Aquivalente) werden unter Stickstoffatmosphéare in DMSO suspendiert und bei
110 °C fir 23 h gertihrt. Das Reaktionsgemisch wird in eine gesattigte Natriumchloridlésung gegossen und
das resultierende Prazipitat gefiltert. AnschlieRend wird der Rest in Dichlormethan geldst und mit der gesattig-
ten Natriumchloridldsung gewaschen, tiber MgSO, getrocknet und das Lésungsmittel unter reduziertem Druck
verdampft. Das Rohprodukt wird mittels Chromatographie gereinigt.

[0138] Insbesondere ist das Donormolekil D-H ein 3,6-substituiertes Carbazol (z. B. 3,6-Dimethylcarbazol,
3,6-Diphenylcarbazol, 3,6-Di-tert-butylcarbazol), ein 2,7-substituiertes Carbazol (z. B. 2,7-Dimethylcarbazol,
2,7-Diphenylcarbazol, 2,7-Di-tert-butylcarbazol), ein 1,8-substituiertes Carbazol (z. B. 1,8-Dimethylcarbazol,
1,8-Diphenylcarbazol, 1,8-Di-tert-butylcarbazol), ein 1-substituiertes Carbazol (z. B. 1-Methylcarbazol, 1-Phe-
nylcarbazol, 1-Tert-butylcarbazol), ein 2-substituiertes Carbazol (z. B. 2-Methylcarbazol, 2-Phenylcarbazol, 2-
Tert-butylcarbazol) oder ein 3-substituiertes Carbazol (z. B. 3-Methylcarbazol, 3-Phenylcarbazol, 3-Tert-butyl-
carbazol).

[0139] Exemplarisch kann ein halogensubstituiertes Carbazol und insbesondere 3-Bromcarbazol als D-H ver-
wendet werden.

In einer nachfolgenden Reaktion kann eine Borsaureesterfunktionsgruppe oder eine Borsaurefunktionsgrup-
pe exemplarisch an der Position des einen oder der mehreren Halogensubstituenten eingefiihrt werden, der
bzw. die tGber D-H eingeflihrt wurden, um das entsprechende Carbazol-3-ylboronsaureester oder die entspre-
chende Carbazol-3-ylboronsaure z. B. Uber die Reaktion mit Bis(pinacolato)diboron (CAS-Nr. 73183-34-3) zu
erhalten. Nachfolgend kénnen ein oder mehrere Substituenten R* anstatt der Borsaureestergruppe oder der
Borsauregruppe Uber eine Kupplungsreaktion mit dem entsprechenden halogenierten Reaktionsmittel R®-Hal,
bevorzugt R?-Cl und R®-Br eingeflihrt werden.
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[0140] Alternativ kdnnen ein oder mehrere Substituenten R? an der Position des einen oder der mehreren
Halogensubstituenten, die Giber D-H eingeflhrt wurden, tiber die Reaktion mit einer Borsaure des Substituenten
R? [R?-B(OH),] oder einem entsprechenden Borsaureester eingeflhrt werden.

[0141] Insbesondere kann die Synthese eines organischen Molekils gemafR der Erfindung gemal dem all-
gemeinen Syntheseschema | mit den Synthesebedingungen ausgefihrt werden, die durch die Allgemeine
Vorgehensweise fiir die Synthese AAV1, AAV2 und AAV3 bereitgestellt werden, wobei EO-1 ein Brom-fluor-
substitutiertes Trifluorbenzoztrifluorid ist, das aus der Gruppe ausgewahlt wird, die aus Folgendem besteht:
4-Brom-3-fluorbenzotrifluorid, 3-Brom-4-fluorbenzotrifluorid, 3-Brom-2-fluorbenzotrifluorid, 2-Brom-3-fluorben-
zotrifluorid; und

EO0-2 ein Fluor-cynaophenylborester ist, der aus der Gruppe ausgewahlt wird, die aus Folgendem besteht: 2-
Fluor-5-cyanophenylborester, 2-Fluor-4-cyanophenylborester, 2-Fluor-3-cyanophenylborester, 2-Fluor-6-cya-
nophenylborester.

Zyklische Voltammetrie

[0142] Zyklische Voltammogramme werden aus Lésungen gemessen, die eine Konzentration von 10 mol/L
der organischen Molekile in Dichlormethan oder einem geeigneten Lésungsmittel und ein geeignetes Trager-
elektrolyt (z. B. 0,1 mol/L Tetrabutylammonium-Hexafluorphosphat) haben. Die Messungen werden bei Raum-
temperatur unter Stickstoffatmosphére mit einer Drei-Elektrodenanordnung (Arbeits- und Gegenelektroden:
Pt-Draht, Referenzelektrode: Pt-Draht) durchgefihrt und mithilfe von FeCp,/FeCp," als internem Standard ka-
libriert. Die HOMO-Daten wurden mithilfe von Ferrocen als internem Standard gegeniiber SCE (Saturated Ca-
lomel Electrode) korrigiert.

Dichtefunktionaltheorieberechnung

[0143] Molekulstrukturen werden unter Einsatz des BP86-Funktionals und des Ansatzes der Zerlegung der
Einheit (Resolution of Identity, RI) optimiert. Anregungsenergien werden mithilfe der optimierten (BP86) Struk-
turen unter Einsatz von zeitabhangigen DFT (TD-DFT) Verfahren berechnet. Orbital- und Anregungszustands-
energien werden mit dem B3LYP-Funktional berechnet. Def2-SVP-Basisséatze und ein m4-Raster fur die num-
merische Integration werden verwendet. Das Turbomole-Programmpaket wird fir alle Berechnungen verwen-
det.

Photophysikalische Messungen

Probenvorbehandlung: Rotationsbeschichtung

Vorrichtung: Spin150, SPS euro.

Die Probenkonzentration ist 10 mg/ml, geldst in einem geeigneten Lésungsmittel.

Programm: 1) 3 s bei 400 U/min; 20 s bei 1000 U/min bei 1000 Upm/s. 3) 10 s bei 4000 U/min bei 1000
Upm/s. Nach Beschichtung werden die Folien bei 70 °C 1 Minute lang getrocknet.

Photolumineszenz-Spektroskopie und TCSPC (Time-Correlated
Single-Photon Counting/Zeitkorrelierte Einzelphotonenzéhlung)

[0144] Steady-State-Emissions-Spektroskopie wird mit einem Horiba Scientific, Modell FluoroMax-4 ausge-
stattet mit einer 150 W Xenon-Bogenlampe, Anregungs- und Emissionsmonochromatoren und einem Hama-
matsu-R928-Photovervielfacher sowie einer zeitkorrelierten Einzelphotonenzahloption gemessen. Emissions-
und Anregungsspektren werden mithilfe von Standardkorrekturanpassungen korrigiert.

[0145] Die Lebensdauer im angeregten Zustand wird unter Einsatz desselben Systems mithilfe des TCSPC-
Verfahrens mit FM-2013-Ausrustung und einem Horiba Yvon TCSPC-Hub ermittelt. Anregungsquellen:
NanoLED 370 (Wellenlédnge: 371 nm, Impulsdauer: 1,1 ns)
NanoLED 290 (Wellenlédnge: 294 nm, Impulsdauer: < 1 ns)
SpectraLED 310 (Wellenlange: 314 nm)
SpectraLED 355 (Wellenlange: 355 nm).
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[0146] Datenanalyse (exponenzielle Anpassung) erfolgt mithilfe des Softwarepakets DataStation und DAS6-
Analysesoftware. Die Anpassung wird mithilfe des Chi-Quadrat-Tests spezifiziert.

Photolumineszenz-Quantenausbeutemessungen

[0147] Fur Photolumineszenz-Quantenausbeute (PLQY)-Messungen wird ein Absolute PL Quantum Yield
Measurement C9920-03G-System (Hamamatsu Photonics) verwendet. Quantenausbeute und CIE-Koordina-
ten werden mithilfe der Software U6039-05 Version 3.6.0 ermittelt. Emissionsmaxima werden in nm angege-
ben, Quantenausbeuten @ in % und CIE-Koordinaten als X-, Y-Werte. PLQY wird mithilfe des folgenden Pro-
tokolls ermittelt:

1) Qualitatssicherung: Anthracen in Ethanol (bekannte Konzentration) wird als Referenz verwendet

2) Anregungswellenlédnge: Das Absorptionsmaximum des organischen Molekils wird ermittelt und das
Molekil wird mithilfe seiner Wellenldnge angeregt

3) Messung
Quantenausbeuten werden fir Proben von Lésungen oder Folien unter Stickstoffatmosphare gemessen.
Die Ausbeute wird mithilfe der folgenden Gleichung berechnet:

A [y «Prob Prob
Nohoton €Mittiert I hfc[/”tergc;tt%n (%) - IntEfSeruiert (1) |2

n absorbiert ;A Ref Ref
photon, | E[/nte,g,ﬁ,-’ggz (4) - Intgbsorbiont ()“)]d’1

Pp =

wobei ny.10, die Photonenzahl und Int. die Intensitat angibt.
Herstellung und Charakterisierung organischer Elektrolumineszenz-Vorrichtungen

[0148] OLED-Vorrichtungen, die organische Moleklle gemafR der Erfindung umfassen, kdnnen Gber Vaku-
umabscheidungsverfahren hergestellt werden. Wenn eine Schicht mehr als eine Verbindung enthalt, wird der
Gewichtsprozentsatz von einer oder mehreren Verbindungen in % angegeben. Die gesamten Gewichtspro-
zentwerte ergeben 100 %, wenn also ein Wert nicht angegeben ist, ist die Fraktion dieser Verbindung gleich
der Differenz zwischen den angegebenen Werten und 100 %.

Die (nicht vollstandig optimierten) OLEDs werden mithilfe von Standardverfahren und Messung der Elektrolu-
mineszenzspektren, der dulteren Quantenausbeute (in %) in Abhangigkeit von der Intensitat, die mithilfe des
von der Photodiode erkannten Lichts berechnet wird, sowie des Stroms charakterisiert. Die Lebensdauer der
OLED-Vorrichtung wird aus der Anderung der Luminanz wéhrend des Betriebs bei konstanter Stromdichte
extrahiert. Der LT50-Wert entspricht der Zeit, in der sich die gemessene Luminanz auf 50 % der Anfangslu-
minanz verringerte, analog entspricht LT80 dem Zeitpunkt, an dem die gemessene Luminanz sich auf 80 %
der Anfangsluminanz verringerte, LT95 ist der Zeitpunkt, an dem sich die gemessene Luminanz auf 95 % der
Anfangsluminanz verringerte, usw.

Beschleunigte Lebensdauermessungen werden durchgefihrt (z. B. durch Anwendung erhdhter Stromdichten).
Exemplarische LT80-Werte bei 500 cd/m? werden mithilfe der folgenden Gleichung ermittelt:

1.6
2
LTSO[SOO% ] ~LT80(Ly)| —20—
m cd
50077
m

wobei L, die Anfangsluminanz bei der angewandten Stromdichte angibt.
Die Werte entsprechen dem Durchschnitt mehrerer Pixel (normalerweise zwei bis acht), die Standardabwei-
chung zwischen diesen Pixeln ist angegeben.

HPLC-MS:

[0149] HPLC-MS-Spektroskopie wird auf einem HPLC von Agilent (1100-Serie) mit MS-Detektor (Thermo
LTQ XL) durchgefihrt. Eine Umkehrphasensaule 4,6 mm x 150 mm, Partikelgrof3e 5,0 um von Waters (ohne
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Vorsaule) wird in der HPLC verwendet. Die HPLC-MS-Messungen werden bei Raumtemperatur (RT) mit den
Lésungsmitteln Acetonitril, Wasser und THF in den folgenden Konzentrationen durchgefihrt:

Losungsmittel A: H,0 (90 %) MeCN (10 %)
Lésungsmittel B: H,O (10 %) MeCN (90 %)
Lésungsmittel C: THF (100 %)

[0150] Aus einer Lésung mit einer Konzentration von 0,5mg/ml wird ein Injektionsvolumen 15 pL flr die Mes-
sungen genommen. Der folgende Gradient wird verwendet:

Durchflussmenge
[ml/min] Zeit [min] A [%] B [%] D [%]
3 0 40 50 10
3 10 10 15 75
3 16 10 15 75
3 16,01 40 50 10
3 20 40 50 10

[0151] lonisation der Sonde wird durch APCI (Atmospheric Pressure Chemical lonization/Chemische lonisa-
tion bei Atmospharendruck) durchgefihrt.

Beispiel 1

[0152] Beispiel 1 wurde gemal AAV1 (Ausbeute = 16 %) und AAV3 (Ausbeute = 71 %) synthetisiert.

[0153] Fig. 1 stellt das Emissionsspektrum von Beispiel 1 (10 Gew.-% in PMMA) dar. Das Emissionsmaxi-
mum (A,,,) betragt 451 nm. Die Photolumineszenzquantenausbeute (PLQY) betrégt 54 %, die Halbwertsbreite
(FWHM) betragt 0,40 eV und die Emissionslebensdauer betragt 76 ps. Die resultierende CIE,-Koordinate wird
bei 0,15 und die CIE -Koordinate bei 0,12 bestimmt.
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Beispiel 2

[0154] Beispiel 2 wurde gemalt AAV2 (Ausbeute = 62 %) und AAV3 (Ausbeute = 37 %) synthetisiert.

[0155] Fig. 2 stellt das Emissionsspektrum von Beispiel 2 (10 Gew.-% in PMMA) dar. Das Emissionsmaxi-
mum (A,,,) betragt 467 nm. Die Photolumineszenzquantenausbeute (PLQY) betragt 67 %, die Halbwertsbreite
(FWHM) betragt 0,40 eV und die Emissionslebensdauer betragt 37 ps. Die resultierende CIE,-Koordinate wird
bei 0,16 und die CIE -Koordinate bei 0,20 bestimmt.
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Weitere Beispiele erfindungsgemaler organischer Molekile
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Figurenliste

Fig. 1 Emissionsspektrum von Beispiel 1 (10 Gew.-%) in PMMA.
Fig. 2 Emissionsspektrum von Beispiel 2 (10 Gew.-%) in PMMA.

Patentanspriiche

1. Organisches Molekdl, das eine Struktur der Formel | umfasst oder daraus besteht,

N

Ra

Formel 1

wobei

T aus der Gruppe ausgewahlt ist, die aus CN und CF5 besteht;

V, W und Y unabhéngig voneinander aus der Gruppe ausgewahlt sind, die aus Folgendem besteht: CN, CF4
und R?;
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Z bei jedem Vorkommen unabhangig voneinander aus der Gruppe ausgewahlt ist, die aus einer direkten Bin-
dung, CR3R*, C=CR3R*, C=0, C=NR3, NR?, O, SiR®R*, S, S(0) und S(0), besteht;

R' bei jedem Vorkommen unabhangig voneinander aus der Gruppe ausgewahlt ist, die aus Folgendem besteht:
Wasserstoff,

Deuterium,

C;-Cs-alkyl,

wobei ein oder mehrere Wasserstoffatome optional durch Deuterium substituiert sind;

C,-Cg-alkenyl,

wobei ein oder mehrere Wasserstoffatome optional durch Deuterium substituiert sind;

C,-Cg-alkynyl,

wobei ein oder mehrere Wasserstoffatome optional durch Deuterium substituiert sind; und Cg-Cg-aryl,

das optional durch einen oder mehrere Substituenten substituiert ist, die unabhangig voneinander aus der
Gruppe ausgewahlt sind, die aus Folgendem besteht: Me, 'Pr, 'Bu und Ph;

R? bei jedem Vorkommen unabhangig voneinander aus der Gruppe ausgewahlt ist, die aus Folgendem besteht:
Wasserstoff,

Deuterium,

C;-Cs-alkyl,

wobei ein oder mehrere Wasserstoffatome optional durch Deuterium substituiert sind;

C,-Cg-alkenyl,

wobei ein oder mehrere Wasserstoffatome optional durch Deuterium substituiert sind;

C,-Cg-alkynyl,

wobei ein oder mehrere Wasserstoffatome optional durch Deuterium substituiert sind; und Cg-Cyg-aryl,

das optional mit einem oder mehreren Substituenten substituiert ist, die unabh&ngig voneinander aus der Grup-
pe ausgewahlt sind, die aus Folgendem besteht: Me, ‘Pr, 'Bu und Ph;

R2, R® und R* bei jedem Vorkommen unabhangig voneinander aus der Gruppe ausgewahlt sind, die aus Fol-
gendem besteht: Wasserstoff, Deuterium, N(R?®),, ORS5, Si(R®),, B(OR®),, OSO,R?, CF,, CN, F, Br, |,
C4-C,p-alkyl,

das optional mit einem oder mehreren Substituenten R® substituiert ist, und

wobei eine oder mehrere nicht benachbarte CH,-Gruppen optional substituiert sind durch R®*C=CRS5, C=C, Si
(R®),, Ge(R5),, Sn(R%),, C=0, C=S, C=Se, C=NR?®, P(=0)(R%), SO, SO,, NR®, O, S oder CONRS;
C;-Cyo-alkoxy,

das optional mit einem oder mehreren Substituenten R® substituiert ist, und

wobei eine oder mehrere nicht benachbarte CH,-Gruppen optional substituiert sind durch R®*C=CRS5, C=C, Si
(R®),, Ge(R5),, Sn(R%),, C=0, C=S, C=Se, C=NR?®, P(=0)(R%), SO, SO,, NR®, O, S oder CONRS3;

C;-Cyo- thioalkoxy,

das optional mit einem oder mehreren Substituenten R® substituiert ist, und

wobei eine oder mehrere nicht benachbarte CH,-Gruppen optional substituiert sind durch R®*C=CRS5, C=C, Si
(R®),, Ge(R5),, Sn(R%),, C=0, C=S, C=Se, C=NR?®, P(=0)(R%), SO, SO,, NR®, O, S oder CONRS3;
C,-C,p-alkenyl,

das optional mit einem oder mehreren Substituenten R® substituiert ist, und

wobei eine oder mehrere nicht benachbarte CH,-Gruppen optional substituiert sind durch R®*C=CRS5, C=C, Si
(R®),, Ge(R5),, Sn(R%),, C=0, C=S, C=Se, C=NR?®, P(=0)(R%), SO, SO,, NR®, O, S oder CONRS3;
C,-Cyp-alkynyl,

das optional mit einem oder mehreren Substituenten R® substituiert ist, und

wobei eine oder mehrere nicht benachbarte CH,-Gruppen optional substituiert sind durch R®*C=CRS5, C=C, Si
(R®),, Ge(R5),, Sn(R%),, C=0, C=S, C=Se, C=NR?®, P(=0)(R%), SO, SO,, NR®, O, S oder CONRS3;

Cg-Cgo-aryl,

das optional mit einem oder mehreren Substituenten R® substituiert ist; und

C;-Cs7-heteroaryl,

das optional mit einem oder mehreren Substituenten R® substituiert ist;

R?® bei jedem Vorkommen unabhangig voneinander aus der Gruppe ausgewahlt ist, die aus Folgendem besteht:
Wasserstoff, Deuterium, N(R®),, OR®, Si(R®);, B(OR®),, OSO,RS, CF,, CN, F, Br, |,

C4-C,p-alkyl,

das optional mit einem oder mehreren Substituenten R® substituiert ist, und

wobei eine oder mehrere nicht benachbarte CH,-Gruppen optional substituiert sind durch R®C=CRS®, C=C, Si
(R®),, Ge(R®),, Sn(R"),, C=0, C=S, C=Se, C=NR?®, P(=0)(R®), SO, SO,, NR®, O, S oder CONRS;
C,-C,p-alkoxy,

das optional mit einem oder mehreren Substituenten R® substituiert ist, und

wobei eine oder mehrere nicht benachbarte CH,-Gruppen optional substituiert sind durch R®C=CRS®, C=C, Si
(R®),, Ge(R®),, Sn(R"),, C=0, C=S, C=Se, C=NR?®, P(=0)(R®), SO, SO,, NR®, O, S oder CONRS;
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C;-Cyo- thioalkoxy,

das optional mit einem oder mehreren Substituenten R® substituiert ist, und

wobei eine oder mehrere nicht benachbarte CH,-Gruppen optional substituiert sind durch R®C=CRS®, C=C, Si
(R®),, Ge(R®),, Sn(R"),, C=0, C=S, C=Se, C=NR?, P(=0)(R®), SO, SO,, NR®, O, S oder CONRS;
C,-C,p-alkenyl,

das optional mit einem oder mehreren Substituenten R® substituiert ist, und

wobei eine oder mehrere nicht benachbarte CH,-Gruppen optional substituiert sind durch R®C=CRS®, C=C, Si
(R®),, Ge(R®),, Sn(R"),, C=0, C=S, C=Se, C=NR?®, P(=0)(R®), SO, SO,, NR®, O, S oder CONRS;
C,-Cyg-alkynyl,

das optional mit einem oder mehreren Substituenten R® substituiert ist, und

wobei eine oder mehrere nicht benachbarte CH,-Gruppen optional substituiert sind durch R®C=CRS®, C=C, Si
(R®),, Ge(R®),, Sn(R"),, C=0, C=S, C=Se, C=NR?®, P(=0)(R®), SO, SO,, NR®, O, S oder CONRS;

Cg-Cgo-aryl,

das optional mit einem oder mehreren Substituenten R® substituiert ist; und

C;-Cs7-heteroaryl,

das optional mit einem oder mehreren Substituenten R® substituiert ist;

R® bei jedem Vorkommen unabhangig voneinander aus der Gruppe ausgewahlt ist, die aus Folgendem besteht:
Wasserstoff; Deuterium, OPh, CF;, CN, F,

C;-Cs-alkyl,

wobei ein oder mehrere Wasserstoffatome optional unabhéngig voneinander substituiert sind durch Deuterium,
CN, CF; oder F;

C;-Cs-alkoxy,

wobei ein oder mehrere Wasserstoffatome optional unabhéngig voneinander substituiert sind durch Deuterium,
CN, CF; oder F;

C;-Cs-thioalkoxy,

wobei ein oder mehrere Wasserstoffatome optional unabhéngig voneinander substituiert sind durch Deuterium,
CN, CF5 oder F;

C,-Cs-alkenyl,

wobei ein oder mehrere Wasserstoffatome optional unabhéngig voneinander substituiert sind durch Deuterium,
CN, CF5 oder F;

C,-Cs-alkynyl,

wobei ein oder mehrere Wasserstoffatome optional unabhéngig voneinander substituiert sind durch Deuterium,
CN, CF; oder F;

Cg-Cqg-aryl,

das optional mit einem oder mehreren C,-Cs-alkyl-Substituenten substituiert ist;

C;-C,7-heteroaryl,

das optional mit einem oder mehreren C,-Cs-alkyl-Substituenten substituiert ist;

N(Cg-Cyg-aryl),;

N(C,;-C4;-heteroaryl),,

und N(C5;-C,4;-heteroaryl)(Cg-C4g-aryl); wobei genau ein Substituent, der aus der Gruppe ausgewahlt ist, die
aus T, V, W und Y besteht, CN ist; und genau ein Substituent, der aus der Gruppe ausgewahlt ist, die aus
T,V, WundY besteht, CF; ist.

2. Organisches Molekul nach Anspruch 1, wobei das Molekil eine Struktur der Formel la umfasst oder
daraus besteht:
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Ra

R R3

Ra

N

Ra

Formel Ia

wobei
W# aus der Gruppe ausgewahlt ist, die aus CN und CF; besteht,
Z, T, R", R2und R? nach Anspruch 1 definiert sind, wobei genau ein Substituent, der aus der Gruppe ausgewahit

ist, die aus T und W* besteht, CN ist; und genau ein Substituent, der aus der Gruppe ausgewahlt ist, die aus
T und W# besteht, CFj ist.

3. Organisches Molekil nach einem oder mehreren von den Anspriichen 1 bis 2, wobei das Molekdl eine
Struktur der Formel lla umfasst oder daraus besteht:

Ra

Ra Ra O

Formel Ila

wobei
W# aus der Gruppe ausgewahlt ist, die aus CN und CF; besteht,
Z, T, R", RZ und R? wie in Anspruch 1 definiert sind, wobei genau ein Substituent, der aus der Gruppe ausge-

wahlt ist, die aus T und W* besteht, CN ist; und genau ein Substituent, der aus der Gruppe ausgewahlt ist,
die aus T, W* besteht, CF ist.

4. Organisches Molekll nach einem oder mehreren der Anspriiche 1 bis 3, wobei R' und R? bei jedem
Vorkommen unabhangig voneinander aus der Gruppe ausgewahlt sind, die aus H, Methyl, Mesityl, Tolyl und
Phenyl besteht.

5. Organisches Molekul nach einem oder mehreren der Anspriiche 1 bis 4, wobei R' und R? beide H sind.

6. Organisches Molekil nach einem oder mehreren der Anspriiche 1 bis 4, wobei das Molekdl eine Struktur
der Formel lIb umfasst oder daraus besteht:
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Rb

Sy ©

Formel 1Ib

wobei

RP® bei jedem Vorkommen unabhangig voneinander aus der Gruppe ausgewahlt ist, die aus Folgendem besteht:
Wasserstoff, Deuterium, N(R®),, OR?®, Si(R%)3;, B(OR?®),, OSO,R5, CF3, CN, F, Br, |,

C4-Cyp-alkyl,

das optional mit einem oder mehreren Substituenten R® substituiert ist, und

wobei eine oder mehrere nicht benachbarte CH,-Gruppen optional substituiert sind durch R®*C=CR5, C=C, Si
(R®),, Ge(R®),, Sn(R®%),, C=0, C=S, C=Se, C=NR?®, P(=0)(R®), SO, SO,, NR®, O, S oder CONRS?;
C4-Cyp-alkoxy,

das optional mit einem oder mehreren Substituenten R® substituiert ist, und

wobei eine oder mehrere nicht benachbarte CH,-Gruppen optional substituiert sind durch R®*C=CR5, C=C, Si
(R®),, Ge(R®),, Sn(R®%),, C=0, C=S, C=Se, C=NR?®, P(=0)(R®), SO, SO,, NR®, O, S oder CONRS?;
C;-Cyo-thioalkoxy,

das optional mit einem oder mehreren Substituenten R® substituiert ist, und

wobei eine oder mehrere nicht benachbarte CH,-Gruppen optional substituiert sind durch R®*C=CR5, C=C, Si
(R®),, Ge(R®),, Sn(R®%),, C=0, C=S, C=Se, C=NR?®, P(=0)(R®), SO, SO,, NR®, O, S oder CONRS?;
C,-Cyg-alkenyl,

das optional mit einem oder mehreren Substituenten R® substituiert ist, und

wobei eine oder mehrere nicht benachbarte CH,-Gruppen optional substituiert sind durch R®*C=CR5, C=C, Si
(R®),, Ge(R®),, Sn(R®%),, C=0, C=S, C=Se, C=NR?®, P(=0)(R®), SO, SO,, NR®, O, S oder CONRS?;
C,-Cyg-alkynyl,

das optional mit einem oder mehreren Substituenten R® substituiert ist, und

wobei eine oder mehrere nicht benachbarte CH,-Gruppen optional substituiert sind durch R®*C=CRS5, C=C, Si
(R®),, Ge(R®),, Sn(R®%),, C=0, C=S, C=Se, C=NR?®, P(=0)(R®), SO, SO,, NR®, O, S oder CONRS?;

Ce-Ceo-aryl,

das optional mit einem oder mehreren Substituenten R® substituiert ist; und

C,;-Csy-heteroaryl,

das optional mit einem oder mehreren Substituenten R® substituiert ist; und wobei davon abgesehen die De-
finitionen des Anspruchs 1 gelten.

7. Organisches Molekil nach einem oder mehreren der Anspriiche 1 bis 4, wobei das Molekiil eine Struktur
der Formel llc umfasst oder daraus besteht:

R'l
W
Formel Ilc
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wobei

R bei jedem Vorkommen unabhangig voneinander aus der Gruppe ausgewahlt ist, die aus Folgendem besteht:
Wasserstoff, Deuterium, N(R®),, OR?®, Si(R%);, B(OR?®),, OSO,R5, CF,, CN, F, Br, |,

C4-Cyp-alkyl,

das optional mit einem oder mehreren Substituenten R® substituiert ist, und

wobei eine oder mehrere nicht benachbarte CH,-Gruppen optional substituiert werden durch R®*C=CRS®, C=C,
Si(R®),, Ge(R®),, Sn(R%),, C=0, C=S, C=Se, C=NR?®, P(=0)(R5), SO, SO,, NR®, O, S oder CONRS3;
C;-Cyo-alkoxy,

das optional mit einem oder mehreren Substituenten R® substituiert ist, und

wobei eine oder mehrere nicht benachbarte CH,-Gruppen optional substituiert werden durch R®*C=CRS®, C=C,
Si(R®),, Ge(R®),, Sn(R%),, C=0, C=S, C=Se, C=NR?®, P(=0)(R%), SO, SO,, NR®, O, S oder CONRS3;
C;-Cyo-thioalkoxy,

das optional mit einem oder mehreren Substituenten R® substituiert ist, und

wobei eine oder mehrere nicht benachbarte CH,-Gruppen optional substituiert sind durch R®*C=CRS5, C=C, Si
(R®),, Ge(R5),, Sn(R%),, C=0, C=S, C=Se, C=NR?®, P(=0)(R%), SO, SO,, NR®, O, S oder CONRS;
C,-C,p-alkenyl,

das optional mit einem oder mehreren Substituenten R® substituiert ist, und

wobei eine oder mehrere nicht benachbarte CH,-Gruppen optional substituiert werden durch R®*C=CRS®, C=C,
Si(R®),, Ge(R®),, Sn(R%),, C=0, C=S, C=Se, C=NR?®, P(=0)(R%), SO, SO,, NR®, O, S oder CONRS3;
C,-C,p-alkynyl,

das optional mit einem oder mehreren Substituenten R® substituiert ist, und

wobei eine oder mehrere nicht benachbarte CH,-Gruppen optional substituiert werden durch R®*C=CRS®, C=C,
Si(R®),, Ge(R®),, Sn(R%),, C=0, C=S, C=Se, C=NR?®, P(=0)(R%), SO, SO,, NR®, O, S oder CONRS;
Cg-Cgo-aryl,

das optional mit einem oder mehreren Substituenten R® substituiert ist; und

C;-Cs7-heteroaryl,

das optional mit einem oder mehreren Substituenten R substituiert ist; und wobei davon abgesehen die De-
finitionen des Anspruchs 1 gelten.

8. Organisches Molekul nach Anspruch 6 oder 7, wobei R? bei jedem Vorkommen unabh&ngig voneinander
aus der Gruppe ausgewahlt ist, die aus Folgendem besteht:
- Me, 'Pr, 'Bu, CN, CF;,
- Ph, das optional mit einem oder mehreren Substituenten substituiert ist, die unabhangig voneinander aus der
Gruppe ausgewahlt werden, die aus Folgendem besteht: Me, 'Pr, 'Bu, CN, CF; und Ph;
- Pyridinyl, das optional mit einem oder mehreren Substituenten substituiert ist, die unabhangig voneinander
aus der Gruppe ausgewahlt werden, die aus Folgendem besteht: Me, 'Pr, 'Bu, CN, CF5und Ph;
- Pyrimidinyl, das optional mit einem oder mehreren Substituenten substituiert ist, die unabhéngig voneinander
aus der Gruppe ausgewahlt werden, die aus Folgendem besteht: Me, 'Pr, 'Bu, CN, CF; und Ph;
- Carbazolyl, das optional mit einem oder mehreren Substituenten substituiert ist, die unabhangig voneinander
aus der Gruppe ausgewahlt werden, die aus Folgendem besteht: Me, 'Pr, 'Bu, CN, CF; und Ph;
- Triazinyl, das optional mit einem oder mehreren Substituenten substituiert ist, die unabhangig voneinander
aus der Gruppe ausgewahlt werden, die aus Folgendem besteht: Me, 'Pr, Bu, CN, CF 5 und Ph; und
- N(Ph),.

9. Verfahren zur Herstellung eines organischen Molekiils nach den Anspriichen 1 bis 8, umfassend ein R?-
substituiertes cyano/trifluormethyl-substituiertes 1-Brom-2-fluorphenyl als ein Reaktionsmittel.

10. Verwendung eines organischen Molekiils nach einem oder mehreren der Anspriiche 1 bis 8 als Lumi-
neszenzemitter und/oder als Wirtsmaterial und/oder als Elektronentransportmaterial und/oder als Lochinjekti-
onsmaterial und/oder als Lochblockierungsmaterial in einer optoelektronischen Vorrichtung.

11. Verwendung nach Anspruch 10, wobei die optoelektronische Vorrichtung aus der Gruppe ausgewahit
wird, die aus Folgendem besteht:
« organischen Leuchtdioden (OLEDs),
* lichtemittierenden elektrochemischen Zellen,
* OLED-Sensoren, insbesondere in nicht hermetisch abgeschirmten Gas- und Dampfsensoren,
« organischen Dioden,
« organischen Solarzellen,
« organischen Transistoren,
« organischen Feldeffekttransistoren,
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* organischen Lasern und
* Abwartskonversionselementen.

12. Zusammensetzung, die umfasst oder besteht aus:
(a) mindestens einem organischen Molekil nach einem oder mehreren der Anspriiche 1 bis 8, insbesondere
in Form eines Emitters und/oder eines Wirts, und
(b) einem oder mehreren Emitter- und/oder Wirtsmaterialien, die sich von dem organischen Molekil nach einem
oder mehreren der Anspriiche 1 bis 8 unterscheiden, und
(c) optional einen oder mehrere Farbstoffe und/oder ein oder mehrere Lésungsmittel.

13. Optoelektronische Vorrichtung, umfassend ein organisches Molekil nach einem oder mehreren der An-
spriche 1 bis 8 oder eine Zusammensetzung nach Anspruch 12, insbesondere in Form einer Vorrichtung, die
aus der Gruppe ausgewahlt ist, die aus Folgendem besteht: organische Leuchtdiode (OLED), lichtemittieren-
de elektrochemische Zelle, OLED-Sensor, insbesondere in nicht hermetisch abgeschirmten Gas- und Dampf-
sensoren, organische Diode, organische Solarzelle, organischer Transistor, organischer Feldeffekttransistor,
organischer Laser und Abwartskonversionselement.

14. Optoelektronische Vorrichtung nach Anspruch 13, die umfasst oder besteht aus:
- einem Substrat,
- einer Anode, und
- einer Kathode, wobei die Anode oder die Kathode auf dem Substrat angeordnet ist, und
- mindestens einer lichtemittierenden Schicht, die zwischen der Anode und der Kathode angeordnet ist und die
das organische Molekil nach den Anspriichen 1 bis 8 oder eine Zusammensetzung nach Anspruch 12 umfasst.

15. Verfahren zur Herstellung einer optoelektronischen Vorrichtung, wobei ein organisches Molekil nach
einem der Anspriiche 1 bis 8 oder eine Zusammensetzung nach Anspruch 12 verwendet wird, insbesondere
umfassend das Verarbeiten der organischen Verbindung durch ein Vakuumaufdampfungsverfahren oder aus
einer Lésung.

Es folgt eine Seite Zeichnungen
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Anhéangende Zeichnungen

Figur 1
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