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Introducao
A busca por fontes de energia mais eficiente, mais limpa e
de baixo custo, é crescente a nivel mundial, um exemplo, é
a tecnologia de fontes luminosas a base de diodos
emissores de luz que apresentam maior durabilidade,
economia e menor impacto ambiental do que as lampadas
incandescentes convencionais. Neste cenario, a eletronica
orgénica flexivel, baseada em polimeros semicondutores e
moléculas pequenas, apresenta-se como uma alternativa
inovadora na producéo eficiente de luz através dos diodos
orgéanicos emissores de luz (OLEDS).

Atualmente, OLEDs contendo uma camada
molecular emissiva e ultrafina (5-20 nm) na forma de poco
de potencial exibem propriedades elétricas promissoras
para aumentar a eficiéncia na geracdo de luz [1]. Nesses
dispositivos, o poco de potencial confina as cargas numa
estreita regido favorecendo a recombinacéo do par elétron-
buraco e a producédo de luz. Porém, os mecanismos de
transporte de carga nesses OLEDs ainda ndo sdo bem
conhecidos. Nesse estudo, utilizou-se simulagéo
computacional via o método de Monte Carlo para
investigar a dindmica de buracos (cargas positivas) em
OLEDs contendo uma camada na forma de poco de
potencial.

Resultados e Discusséo

O polimero transportador de buracos foi tratado segundo o
modelo de desordem gaussiana utilizando valor médio da
distribuicdo gaussiana em -5,5 eV e largura de 56 meV
para simular o polifluoreno (PFO) comumente utilizado
como camada transportadora de carga em OLEDs.
Considerou-se 0 sistema como uma rede em duas
dimensbes (rede 2D) composta por 100x100 sitios e a taxa
de transferéncia de carga utilizada foi do tipo de Miller-
Abrahams [2].

A figura 1 (a) apresenta uma regido da rede 2D
(pontos em azul) sem poco de potencial contendo a
trajetéria de um buraco (linha vermelha) sem a presencga
do campo elétrico. Como observado nessa figura, o buraco
realiza uma caminhada aleatéria (ndo ha qualquer
trajetéria preferencial) em torno do seu ponto de origem
com probabilidades de saltos entre sitios controlados
unicamente pela desordem energética do sistema. Além
disso, espera-se que a carga realize 100.000 saltos para
um tempo total de término da simulagdo de 107 s
considerando uma taxa de salto da ordem de 10*? s1. No
entanto, a simulagcdo mostra que a carga visita um ndmero
médio de sitios igual a 1.250 durante os 107 s (assumidos
na simulacéo) uma vez que had um tempo médio de espera
em cada sitio de cerca de 8x10! s.

Ja a influéncia do campo elétrico no processo
migratério do buraco é visualizada na figura 1 (b). Neste
caso, aplicou-se um alto campo elétrico, 1 MV/cm, na
direcdo x (sentido de x positivo), e nota-se que agora o
buraco é transportado eficientemente na direcdo do campo

elétrico. Mobilidade elétrica para buracos da ordem de 10
cm?/V.s foram obtidas com o método Monte Carlo e estéo
de acordo com valores experimentais reportados na
literatura para polimeros semicondutores conjugados,
entre 104 e 102 cm?/V.s [3-4]. Além disso, como esperado,
o efeito de Poole-Frenkel foi observado no intervalo de 0,1
a 1,0 Mv/cm.

O efeito do pogo de potencial no confinamento das
cargas esta apresentado na figura 1(c) que mostra uma
regido da rede 2D contendo uma camada de poco de
potencial com espessura de 10 sitios localizados no centro
da rede (pontos em verde na figura). Assumiu-se um valor
energético de -4,4 eV para os sitios no poco de potencial.
O buraco caminha no sentido de x positivo e apés
encontrar a camada de poco de potencial fica confinado
nessa regido. Obteve-se uma taxa de preenchimento do
poco de 10° buracos/s.

Figura 1. Trajetéria de um buraco: (a) na auséncia de
campo elétrico, (b) campo elétrico de 1 MV/cm e (c) campo
elétrico de 1 MV/cm com uma regido de pogo de potencial.
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Conclusdes

Sem a presenca do poc¢o de potencial os resultados da
simulacdo de transporte de carga utilizando o método de
Monte Carlo foram capazes de reproduzir valores de
mobilidade elétrica para o buraco em polimeros
semicondutores conjugados bem como o efeito de Poole-
Frenkel. Esses resultados validam a implementacdo do
método de Monte de Carlo nesse estudo, garantido a
confiabilidade para o estudo do sistema contendo uma
camada atuando como poco de potencial. Com a presenca
do poco de potencial, observou-se o confinamento das
cargas nesse regido e obteve-se uma taxa de
preenchimento da regido de poc¢o de potencial.
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