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  :چکیده

و  Phenyl-1H-tetrazole-5بخش اول، سنتز و شناسایی لیگاند  در: باشدبخش می 5پایان نامه حاضر متشکل از 

  phenanthroline-1,10    هاي کمکیو لیگاند RuCl3 کمپلکس از این لیگاند با فلز 6طور سنتز و شناسایی  همین

2,2′-bipyridine, bathophenanthroline, KSCN ورسانس خواص فل .شرح داده شده است(PL)  و الکترولومینسانس

(EL) هاي نور گسیل آلی ها براي استفاده در دیوداین کمپلکس(OLED) علی رغم نشر  .، مورد مطالعه قرار گرفت

هاي این گروه داراي نشر غیرمعمول سبز و زرد با مقدار بیشینه ها، کمپلکس OLEDهاي روتنیوم در قرمز کمپلکس

 cd / m2 208و  cd / m2 186و همچنین بیشینه شدت لومینسانس  nm 575 و  nm 500در ناحیه  ELطول موج 

ها از ها نشان دهنده این امر است که، نوع نشر حاصل از این کمپلکسدر این کمپلکس DFTمحاسبات . باشندمی

با  Phenyl-1H-tetrazole-5کمپلکس از لیگاند  6در بخش دوم سنتز و شناسایی  .کندم فورستر تبعیت میمکانیس

و  near-IRداراي الکترولومینسانس در ناحیه هاي سنتز شده تمامی کمپلکس. شرح داده شده است YCl3فلز 

 cd /A و بازده تبدیل cd / m2 298بالاترین شدت لومینسانس . باشندمی nm 750-550همچنین نشر سبز در ناحیه 

- یون فلزي ایتریوم و لیگاند DFTمحاسبات . هاي این گروه به دست آمدبراي کمپلکس V18در ولتاژاعمالی  0.82

نشان دهنده یک هماهنگی خوب بین حالت سه تایی  bipyridine-′2,2و  phenanthroline-1,10هاي تترازول و 

-2)-5در بخش سوم این پایان نامه، سنتز و شناسایی لیگاند  .است Y(III)یون فلزي  4Dلیگاند و سطوح نشري 

pyridyl)-tetrazole  کمپلکس از این لیگاند با فلز  6و همین طور سنتز و شناساییRuCl3 هاي کمکیو لیگاند  

1,10-phenanthroline, 2,2′-bipyridine, bathophenanthroline, KSCN طیف نشري . شرح داده شده استEL  در

آبی و  –سبز نشر  هدنده، نشان CIEمحاسبات . دهندنشان می nm 900 -450نواري پهن در ناحیه  ،هاکمپلکساین 

 .دباشهاي این گروه مینارنجی در کمپلکس

کمپلکس از این  6و  tetrazole(Carboxy-phenyl-4)-5 در بخش چهارم این پایان نامه سنتز و شناسایی لیگاند 

آبی و بیشینه  -هاي جدیدي از روتنیوم با نشر سبزدر این بخش کمپلکس. لیگاند با فلز روتنیوم شرح داده شده است

ها سه نوار در بیشینه طول موج در این کمپلکس PLنشر . گزارش شده است nm510در محدوده  ELطول موج 

nm500  وnm 650  وnm700 1ز دو انتقال دهند که ناشی انشان میMLCT  3وMLCT  از لیگاندهاي کی لیت

همین طور در این بخش . باشدها میآبی در این کمپلکس –این امر نشان دهنده دو نشر همزمان قرمز و سبز . است



٦ 
 

هاي حساس به نور هاي خورشیدي با رنگینهبه عنوان حساس کننده نور خورشید در سلول هاکاربرد این کمپلکس

(DSSC) تري یداید و نیمه رساناي  –لکترولیت یداید در اTiO2  به عنوان الکترود کار و پلاتین به عنوان الکترود

 با ضریب پر شوندگی 1.08% بهترین بازده تبدیل . مورد مطالعه قرار گرفت AM 1.5مخالف، تحت تابش استاندارد 

بدست  [Ru(TZBA) (Pytz)2 (NCS)] کمپلکسبراي  =IPCE 32و  0.65و ولتاژ مدار باز  3.24و جریان مدار کوتاه  45

 HOMOدر سطح انرژي  tetrazole-(pyridyl-2)-5 در این بخش، نشان دهنده تاثیر لیگاند DFTمحاسبات . آمد

  .باشدرنگدانه و افزایش بازده سل می

کمپلکس این  6 و tetrazole[N-acetato(2-pyridyl)]-5 در بخش پنجم این پایان نامه، سنتز و شناسایی لیگاند 

کاربرد این . بی پیریدین و تیوسیانات شرح داده شده است, هاي کمکی فنانترولینلیگاند با فلز روتنیوم و لیگاند

مورد مطالعه  AM 1.5ها، تحت تابش استاندارد  DSSCها به عنوان رنگدانه حساس کننده نور خورشید در کمپلکس

 0. 55 ولتاژ مدار باز و 2.04 جریان مدار کوتاه و 37% با ضریب پر شوندگی 0.47% بهترین بازده تبدیل . قرار گرفت

     در ساختار خود داراي لیگاند bipyridine-′2 ,2این کمپلکس علاوه بر . هاي این گروه بدست آمدبراي کمپلکس

5-(2-pyridyl)-tetrazole ها داراي نشري در ناحیه طیف الکترولومینسانس این کمپلکس .باشدنیز میnm 600  است

این  هاي سنتز شده درها و لیگاندساختار تمامی کمپلکس. باشدها میکه نشان دهنده نشر قرمز در این کمپلکس

  . شناسایی گردید CHNو   FT-IR, UV-vis, 1H-NMR, PL, ICP-AESهايپایان نامه، توسط طیف سنجی
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 علائم اختصاري:  

DSSC :  dye sensitized solar cells. 

HOMO: highest occupied molecular orbital. 

LUMO: lowest occupied molecular orbital. 

OLED : Organic light emitting device. 

PLED : Polymer light emitting device. 

HTL : hole transporting layer. 

ETL : electron transporting layer. 

EML: emitting layer. 

ITO : tin-doped indium oxide (typically 90% In2O3, 10% SnO2). 

FTO: Fluorine-doped tin oxide (SnO2:F). 

PEDOT:PSS : poly(3,4-ethylenedi-oxythiophene):poly(styrenesulfonate). 

PVK:  (polyvinyl carbazole). 

PBD  : 2-(4-biphenyl)-5-(4-t-butyl-phenyl)-1,3,4-oxadiazole). 

Alq3 : ( tris-8-hydroxy quinoline aluminum).   

LCD: liquid crystal display. 

 Y: Yttrium. 

Ru: Ruthenium. 

PL : Photoluminescence. 

EL : Electroluminescence. 

m-bpy  : 4-methyl-2,2′-bipyridine. 

dtb-bpy : 4,4′-di-tert-butyl-2,2′-bipyridine. 

dpen-bpy : 4,4′-di-n-pentyl-2,2′-bipyridine. 

DIM :  4,7-dimethyl-1,10-phenanthroline. 

PBIm-H : 2-(2-pyridyl)-1H-benzoimidazole. 

Tpy:  2,2′,6′,2′′-terpyridine. 
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tpy-COOEt :  2,2′,6′,2′′, terpyridine-4′-carboxylic acid ethyl ester. 

DM-bpy : 4,4′-dimethyl-2,2′- bipyridine. 

dbeb : 4,4′-dibutyl ester-2,2′-bipyridine. 

Pbq: 2,3-bis(2-pyridyl)benzoquinoxaline. 

Acac : acetylacetone. 

trz : 2-phenyl-4,6-dipyridin-2-yl-1,3,5-triazine. 

RuTRu :  bis-2,2′-bipyridyl-ruthenium-bis-[2-((E)-4′-methyl-2,2′-bipyridinyl-4)-ethenyl]-
thienyl-bis-2,2′-bipyridyl-ruthenium tetra hexafluorophosphate. 

Mt-bpy : 4-methyl-4′-(2-thienylethenyl)-2,2′-bipyridine. 

 aa-bpy:  Acrylic acid 4′-acryloyloxymethyl-2,2′-bipyridinyl-4-ylmethyl ester. 

im-phen : 1,2-bis(4-(1H-imidazo[4,5-f][1,10]phenanthrolin-2-yl)phenoxy)ethane. 

Eh-bpy : 4,4′-bis(3-ethylheptyl)-2,2′-bipyridine. 

Hmh-bpy : 4-dihexylmethyl-4′-heptyl-2,2′-bipyridine. 

H2MPy3,4DMPP :  meso-tris-3,4-dimethoxyphenyl-mono-(4-pyridyl)porphyrin. 

4-TBN : 4-(1H-tetrazol-5-yl)benzonitrile.  

BTB : bis(1H-tetrazol-5-yl)benzene. 

 bpy : 2,2′-bipyridine. 

C2 O4
2- : oxalate ion. 

S2O8
2- : persulfate or peroxydisulfate. 

TPrA : tri-n-propylamine. 

dmbp : 4,4′-Me2bpy  and DM-bpy = 4,4′-dimethyl-2,2′-bipyridine. 

phen : 1,10-phenanthroline. 

terpy : 2,2′,2′′-terpyridine. 

TPTZ : 2,4,6-tripyridyl-2-triazine. 

bpz : 2,2′-bipyrazine.  

dp-bpy : 4,4′-biphenyl-2,2′-bipyridyl. 

dp-phen : 4,7-diphenyl-1,10-phenanthroline. 
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Dmphen : 4,7-dimethyl-1,10-phenanthroline. 

bphb : 1,4-bis(4′-methyl-2,2′-bipyridin-4-yl)benzene. 

AZA-bpy : 4-(N-aza-18-crown-6-methyl-2,2′-bipyridine. 

CE-bpy: bipyridine ligand where a crown ether (15-crown 5) is bound to the bpy ligand in the 
3- and 3′-positions. 

v-bpy : 4-vinyl-4′-methyl-2,2′-bipyridine. 

DC-bpy : 4,4′-dicarboxy-2,2′-bipyridine. 

PF6
-: hexafluorophosphate. 

bmpa-bpy : bis(4′-methyl-2,2′-bipyridinyl-4-carbonyl)-(1,4-phenylediamine). 

bmdpa-bpy : bis(4′-methyl-2,2′-bipyridinyl-4-carbonyl)-(1,4-diphenylediamine). 

bmna-bpy: bis(4′-methyl-2,2′-bipyridinyl-4-carbonyl)-(1,4-naphthalenediamine). 

 Brc-bpy : 5-bromo-5′-carbazolyl-2,2′-bipyridine. 

DMF: Dimethyl formamide. 

Tz : 5-Phenyl-1H-tetrazole. 

Pytz : 5-(2-pyridyl)-tetrazole. 

TZBA :  5-(4-Carboxy-phenyl)tetrazole. 

PTA: 5-[N-acetato(2-pyridyl)]tetrazole. 


