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ｗａｓｕｌｔｒａｓｏｎｉｃａｔｅｄｉｎａｄｅｔｅｒｇｅｎｔｓｏｌｕｔｉｏｎｆｏｌｌｏｗｅｄｂｙ
ｄｅｉｏｎｚｅｄｗａｔｅｒｒｉｎｓｅａｎｄｄｉｐｉｎｔｏａｃｅｔｏｎｅ．Ｎ，Ｎ′ｄｉ
ｐｈｅｎｙｌＮ，Ｎ′ｂｉｓ（１ｎａｐｈｅｎｙｌ）１，１′ｂｉｐｈｅｎｙｌ４，４′
ｄｉａｍｉｎｅ（ＮＰＢ）ｗａｓｕｓｅｄａｓｈｏｌｅｔｒａｎｓｐｏｒｔｉｎｇｍａｔｅ
ｒｉａｌ．Ａｌｕｍｉｎｕｍ（Ａｌ）ｗａｓｅｖａｐｏｒａｔｅｄａｓｃａｔｈｏｄｅ．
Ａｌｌｔｅｓｔｉｎｇｗａｓｃａｒｒｉｅｄｏｕｔｉｎａｉｒａｔｒｏｏｍｔｅｍｐｅｒａ
ｔｕｒｅ．Ｌｕｍｉｎａｎｃｅｃｕｒｒｅｎｔｖｏｌｔａｇｅｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｓｏｆ
ＯＬＥＤｗｅｒｅｒｅｃｏｒｄｅｄｏｎＫｅｉｔｈｌｅｙ２４００ＳｏｕｒｃｅＭｅｔｅｒ
ａｎｄＬ２１８８ｓｐｏｔＢｒｉｇｈｔｎｅｓｓＭｅｔｅｒ．
２．３　ＳｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌＸＲＤ

ＴｈｅｓｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌｓｏｆＺｎ（５ＭｅＢＴＺ）２ ｗｅｒｅ
ｇｒｏｗｎｂｙｖａｃｕｕｍｓｕｂｌｉｍａｔｉｏｎｉｎａｔｕｂｅｆｕｒｎａｃｅｕｎ
ｄｅｒａｂａｓｅｐｒｅｓｓｕｒｅａｔ３９５℃ ａｎｄｃｏｌｌｅｃｔｅｄａｔｒｏｏｍ

ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ．ＴｈｅｙｗｅｒｅｍｅａｓｕｒｅｄｏｎＳＭＡＲＴＡＰＥＸ
ＣＣＤｄｉｆｆｒａｔｏｍａｔｅｒ，ＭｏＫα（λ＝０．０７１０７３ｎｍ）．
Ｃｅｌｌｃｏｎｓｔａｎｔｓａｎｄａｎｏｒｉｅｎｔａｔｉｏｎｍａｔｒｉｘｆｏｒｄａｔａｃｏｌ
ｌｅｃｔｉｏｎｓｗｅｒｅｏｂｔａｉｎｅｄｂｙＦｕｌｌｍａｔｒｉｘｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｓ
ｏｎＦ２．Ｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｗｅｒｅｓｏｌｖｅｄｂｙｄｉｒｅｃｔｍｅｔｈｏｄｓ
ｗｉｔｈＳＨＥＬＸＬ９７．ＴｈｅｐｏｗｄｅｒＸｒａｙｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ
（ＸＲＤ）ｓｐｅｃｔｒａｗｅｒｅｍｅａｓｕｒｅｄｂｙＲｉｇｕｋｕＤ／ｍａｘ
２５００．　
２．４　ＭａｔｅｒｉａｌｓＣｈａｒａｃｔｅｒｉｚａｔｉｏｎ

Ｐｒｅｐａｒａｔｉｏｎｏｆ２（５ｍｅｔｈｙｌ２ｈｙｄｒｏｘｙｐｈｅｎｙｌ）
ｂｅｎｚｏｔｈｉａｚｏｌａｔｅ（５ＭｅＢＴＺ）：

１ＨＮＭＲ（３００ＭＨｚ，ＣＤＣｌ３）：δ２．３５９（３Ｈ，
ｓ），６．９９６７．０２４（２Ｈ，ｄ），７．１８２７．２１２（２Ｈ，ｄ），
７．４０５７．４３１（２Ｈ，ｍ），７．４７９７．５０５（１Ｈ，ｄ），
７．８９１７．９１９（１Ｈ，ｄ），７．９７１７．９９４（１Ｈ，ｄ），
１２．３３１（１Ｈ，ｓ）．

Ａｎａｌ．ｃａｌｃｄｆｏｒＣ１４Ｈ１１ＮＯＳ：Ｃ，６９．６８；Ｈ，
４．５９；Ｎ，５．８０；ｆｏｕｎｄ：Ｃ，７０．５６；Ｈ，４．４９；Ｎ，
５．２７６；

ＦＴＩＲ（ＫＢｒ）ｃｍ－１：３４４２，２９２１，２３６０，
１６２４，１５９４，１４９７，１４３８，１２７４，１２２２，９８４，
８２８，７２４．

ＰｒｅｐａｒａｔｉｏｎｏｆＢｉｓ［２（５ｍｅｔｈｙｌ２ｈｙｄｒｏｘｙｐｈｅ
ｎｙｌ］ｂｅｎｚｏｔｈｉａｚｏｌａｔｅ）ｚｉｎｃ［Ｚｎ（５ＭｅＢＴＺ）２］：

Ｚｎ（５ＭｅＢＴＺ）２ｗａｓｓｙｎｔｈｅｓｉｚｅｄｆｒｏｍｔｈｅｒｅａｃ
ｔｉｏｎｂｅｔｗｅｅｎ５ＭｅＢＴＺａｎｄＺｎ（ＣＨ３ＣＯＯ）２·２Ｈ２Ｏ
ｉｎｅｔｈａｎｏｌｓｏｌｕｔｉｏｎ．Ｔｈｅｍｉｘｅｄｓｏｌｕｔｉｏｎｉｓｓｔｉｒｒｅｄｆｏｒ
２ｈａｔｒｏｏｍｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ．ＴｈｅｐｒｅｃｉｐｉｔａｔｉｏｎｏｆＺｎ（５
ＭｅＢＴＺ）２ｗａｓｏｂｔａｉｎｅｄ，ａｎｄｉｔｗａｓｔｈｅｎｐｕｒｉｆｉｅｄｂｙ
ｖａｃｕｕｍｓｕｂｌｉｍａｔｉｏｎ．

１ＨＮＭＲ（３００ＭＨｚ，ＣＤＣｌ３）：δ２．３２５（６Ｈ，
ｓ），６．８９９６．９２７（２Ｈ，ｄ），７．１７２７．１９８（８Ｈ，ｍ），
７．４０４７．４３０（２Ｈ，ｄ），７．７６７７．７９０（２Ｈ，ｄ）；

Ａｎａｌ．ｃａｌｃｄｆｏｒＣ２８Ｈ２０Ｎ２Ｏ２Ｓ２Ｚｎ：Ｃ，６１．５９；
Ｈ，３．６９；Ｎ，５．１３；ｆｏｕｎｄ：Ｃ，６１．４０；Ｈ，３．６０２；
Ｎ，４．５６２；

ＦＴＩＲ（ＫＢｒ）ｃｍ－１：３４３１，２８５７，１６２０，
１５３５，１４９５，１４４４，１３９３，１２４６，１１８７，９８２，
８２３，７２４，７０７，５９１．

３　ＲｅｓｕｌｔｓａｎｄＤｉｓｃｕｓｓｉｏｎ
３．１　ＴｈｅＭｏｌｅｃｕｌａｒＳｔｒｕｃｔｕｒｅａｎｄＣｒｙｓｔａｌＰａｃｋｉｎｇ

ＴｈｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆＺｎ（５ＭｅＢＴＺ）２ｗａｓ
ｅｌｕｃｉｄａｔｅｄｂｙＸｒａｙｃｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｙ，ａｓｓｈｏｗｎｉｎ



　第２期 ＸＵＨｕｉｘｉａ，ｅｔａｌ：ＳｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌＳｔｒｕｃｔｕｒｅａｎｄＬｕｍｉｎｅｓｃｅｎｔＰｒｅｐｅｒｔｙｏｆＢｉｎｕｃｌｅａｒＺｎ（５ＭｅＢＴＺ）２ ２７１　　

Ｆｉｇ．１．Ｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｄａｔａａｎｄｓｅｌｅｃｔｅｄｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓ
ａｎｄａｎｇｅｌｓａｒｅｌｉｓｔｅｄｉｎＴａｂｌｅ１ａｎｄＴａｂｌｅ２．Ｔｈｅ
ｃｒｙｓｔａｌｄａｔａｆｏｒＺｎ（５ＭｅＢＴＺ）２ａｒｅｔｒｉｃｌｉｎｉｃ，ｓｐａｃｅ
ｇｒｏｕｐＰ－１，ａ＝０．９７１９（２）ｎｍ，ｂ＝１．１２４８（２）
ｎｍ，ｃ＝１．１９０２（２）ｎｍ，α＝７３．０９９（３）°，γ＝
７６．４７６（３）°，β＝８１．４９８（３）°．ＡｎｈｙｄｒｏｕｓＺｎ（５
ＭｅＢＴＺ）２ ｈａｓｔｗｏｃｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｉｃａｌｌｙｉｎｄｅｐｅｎｄｅｎｔ
Ｚｎ２＋ｉｎｏｓ，ｅａｃｈｉｎｄｉｓｔｏｒｔｅｄｆｏｕｒｃｏｏｒｄｉｎａｔｅｇｅｏｍｅ
ｔｒｙ．Ｔｈｉｓｃｒｙｓｔａｌｗａｓｏｆｂｉｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅ．
Ｔｈｅｒｅｉｓｄｉｓｔｉｎｃｔｉｎｔｅｒｍｏｌｅｃｕｌａｒππｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｂｅ
ｔｗｅｅｎｍｏｎｏｍｅｒｓ．ＴｈｅｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｏｆＺｎ（１）Ｏ（２）
ｉｓ０．２０１５（２）ｎｍ，ｗｈｉｌｅｔｈｅｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｏｆＺｎ（２）
Ｏ（４）ｉｓ０．１９５７（２）ｎｍ．ＴｈｅｂｏｎｄａｎｇｌｅｏｆＯ（１）
Ｚｎ（１）Ｎ（２）ｉｓ１３２．１（９）°，ｗｈｉｌｅｔｈｅｂｏｎｄａｎｇｌｅ
ｏｆＯ（３）Ｚｎ（２）Ｎ（４）ｉｓ１２２．６（８）°．Ｏｔｈｅｒｂｏｎｄ
ｌｅｎｇｔｈｓａｎｄａｎｇｌｅｓｈａｖｅｓｉｍｉｌａｒｐｈｅｎｏｍｅｎａ，ａｓｃａｎ
ｂｅｓｅｅｎｉｎＴａｂｌｅ２，ｓｕｇｇｅｓｔｉｎｇｔｈａｔｔｈｅｃｏｏｒｄｉｎａｔｅ
ａｂｉｌｉｔｙｏｆｔｈｅｃｅｎｔｅｒＺｎ２＋ ｉｏｎｓｉｓｄｉｆｆｅｒｅｎｔｉｎｂｉ
ｍｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｕｔｒｅ．Ｔｈｅππｓｔａｃｋｉｎｇｏｃｃｕｒｓｉｎｔｈｅ
ｐｈｅｎｏｘｉｄｅａｎｄｂｅｎｚｏｔｈｉａｚｏｌｙｌｍｏｉｅｔｉｅｓｏｆａｄｊａｃｅｎｔ２
（２ｈｙｄｒｏｘｙｐｈｅｎｙｌ）ｂｅｎｚｏｔｈｉａｚｏｌｅｌｉｇａｎｄｓ，ａｓｓｈｏｗｎ
ｉｎＦｉｇ．２．ＴｈｅｒｅｉｓａｌｓｏｗｅａｋＨ…Ｏｈｙｄｒｏｇｅｎｂｏｎｄ

ood carrier transport properties. 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Fig.1. The crystal structure of Zn(5-MeBTZ)
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Ｆｉｇ．１　ＴｈｅｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆＺｎ（５ＭｅＢＴＺ）２

Ｆｉｇ．２　ＴｈｅｓｏｌｉｄｓｔａｔｅππｓｔａｃｋｉｎｇｏｆＺｎ（５ＭｅＢＴＺ）２

Ｔａｂｌｅ１　Ｓｕｍｍａｒｙｏｆｃｒｙｓｔａｌｄａｔａｉｎｃｌｕｄｉｎｇｄａｔａｃｏｌｌｅｃ
ｔｉｏｎａｎｄｒｅｆｉｎｅｍｅｎｔｆｏｒＺｎ（５ＭｅＢＴＺ）２

Ｉｄｅｎｔｉｆｉｃａｌｃｏｄｅ Ｚｎ（５ＭｅＢＴＺ）２

ｅｍｐｉｒｉｃａｌｆｏｒｍｕｌａ Ｃ５６Ｈ４０Ｎ４Ｏ４Ｓ４Ｚｎ２

ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ，Ｋ ２９３（２）

ｗａｖｅｌｅｎｇｔｈ，ｎｍ ０．０７１０７３

ｃｒｙｓｔａｌｓｙｓｔｅｍ Ｔｒｉｃｌｉｎｉｃ

ｓｐａｃｅｇｒｏｕｐ Ｐ－１

ａ，ｎｍ ０．９７１９（２）

ｂ，ｎｍ １．１２４８（２）

ｃ，ｎｍ １．１９０２（２）

α，（°） ７３．０９９（３）

β，（°） ８１．４９８（３）

γ，（°） ７６．４７６（３）

ｖｏｌｕｍｅ，ｎｍ３ １．２０５８（４）

Ｚ １１

ｄｅｎｓｉｔｙ，ｃａｌｃｄｍｇ／ｃｍ３ ２．１１２

ａｂｓｏｒｐｔｉｏｎ，ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔ，ｍｍ－１ ５．８８９

Ｆ（０００） ７３７

ｒｅｆｌｅｃｔｉｏｎｓｃｏｌｌｅｃｔｅｄ／ｕｎｉｑｕｅ４３８５／３８３８［Ｒ（ｉｎｔ）＝０．０３１４］

Ｒｅｆｉｎｅｍｅｎｔｍｅｔｈｏｄ ＦｕｌｌｍａｔｒｉｘｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｓｏｎＦ２

ｄａｔａ／ｒｅｓｔｒａｉｎｔｓ／ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ３８３８／０／６３１

ｇｏｏｄｎｅｓｓｏｆｆｉｔｏｎＦ２ １．０１４

ｆｉｎａｌＲｉｎｄｉｃｅｓ［Ｉ＞２σ（Ｉ）］
Ｒ１＝０．０６７０，

ｗＲ２＝０．１６３４

Ｒｉｎｄｉｃｅｓ（ａｌｌｄａｔａ）
Ｒ１＝０．０９７０，

ｗＲ２＝０．２１２７

Ｔａｂｌｅ２　ＴｈｅｓｅｌｅｃｔｅｄｂｏｎｄａｎｄｂｏｎｄａｎｇｌｅｓｆｏｒＺｎ（５
ＭｅＢＴＺ）２

Ｓｅｌｅｃｄｔｅｄｂｏｎｄ（ｎｍ） Ｂｏｎｄａｎｇｌｅｓ（°）

Ｚｎ（１）Ｏ（２） ０．２０１５（２） Ｏ（２）Ｚｎ（１）Ｏ（１） １１７．５（７）

Ｚｎ（１）Ｎ（１） ０．２００（２） Ｏ（２）Ｚｎ（１）Ｎ（２） ８９．７（８）

Ｚｎ（１）Ｏ（１） ０．１７９２（２） Ｏ（１）Ｚｎ（１）Ｎ（２） １３２．１（９）

Ｚｎ（１）Ｎ（２） ０．２１５（３） Ｏ（２）Ｚｎ（１）Ｎ（１） １２３．８（８）

Ｚｎ（２）Ｏ（４） ０．１９５７（２） Ｏ（１）Ｚｎ（１）Ｎ（１） ９２．１（７）

Ｚｎ（２）Ｏ（３） ０．１８６３（１） Ｎ（２）Ｚｎ（１）Ｎ（１） １０４．７（８）

Ｚｎ（２）Ｎ（３） ０．１９７５（１） Ｏ（４）Ｚｎ（２）Ｏ（３） １１６．５（８）

Ｚｎ（２）Ｎ（４） ０．１９８５（２） Ｏ（４）Ｚｎ（２）Ｎ（４） ９５．２（７）

Ｏ（３）Ｚｎ（２）Ｎ（４） １２２．６（８）

Ｏ（４）Ｚｎ（２）Ｎ（３） １２０．５（７）

Ｏ（３）Ｚｎ（２）Ｎ（３） ９７．１（６）

Ｎ（４）Ｚｎ（２）Ｎ（３） １０６．５（６）
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ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｂｅｔｗｅｅｎａｄｊａｃｅｎｔｍｏｌｅｃｕｌｅｓ．Ｔｈｉｓｉｎｔｅｒ
ｍｏｌｅｃｕｌａｒｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｉｓｅｘｐｅｃｔｅｄｔｏｌｅａｄｔｏｇｏｏｄｃａｒ
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ｒａｌｒｏｕｔｅｔｏｔｈｅｗｈｉｔｅｏｒｇａｎｉｃｌｉｇｈｔｅｍｉｔｔｉｎｇｄｉｏｄｅ［Ｊ］．Ａｐｐｌ．Ｐｈｙｓ．Ｌｅｔｔ．，２００１，７９（５）：５６０５６２．

［８］ＸｕＢｉｎｇｓｈｅ，ＸｕＨｕｉｘｉａ，ＣｈｅｎＬｉｕｑｉｎｇ，ｅｔａｌ．Ｅｆｆｅｃｔｓｏｆｍｅｔｈｙｌｓｕｂｓｔｉｔｕｔｉｏｎｏｆｍｅｔａｌ（ＩＩ）ｂｉｓ（２（２ｈｙｄｒｏｘｙｐｈｅｎｙｌ）
ｂｅｎｚｏｔｈｉａｚｏｌａｔｅ）ｃｈｅｌａｔｅｓｏｎｏｐｔｉｃａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ［Ｊ］．Ｏｒｇ．Ｅｌｅｃｔｒｏｎ．，２００８，９（２）：２６７２７２．

具有双分子结构的［２（５甲基２羟基苯基）
苯并噻唑］锌的单晶结构和光学性能

许慧侠１，２，陈柳青１，２，孟维新３，王　华１，２，郝玉英１，３，许并社１，２

（１．新材料界面科学与工程省部共建教育部重点实验室，山西 太原　０３００２４；

２．太原理工大学 材料科学与工程学院，山西 太原　０３００２４；　３．太原理工大学 理学院，山西 太原　０３００２４）

摘要：合成了一种具有双分子结构的［２（５甲基２羟基苯基）苯并噻唑］锌［Ｚｎ（５ＭｅＢＴＺ）２］。通过 Ｘ射线
单晶衍射的方法确定了它的分子结构。单晶数据如下：空间群为三斜，Ｐ－１晶系，ａ＝０．９７１９（２）ｎｍ，ｂ＝１．１２４８（２）
ｎｍ，ｃ＝１．１９０２（２）ｎｍ；α＝７３．０９９（３）°，β＝８１．４９８（３）°，γ＝７６．４７６（３）°。两个分子间存在有ππ相互作用。
Ｚｎ（５ＭｅＢＴＺ）２具有良好的热稳定性，熔点为３１９℃。以Ｚｎ（５ＭｅＢＴＺ）２为发光层，ＮＰＢ为空穴传输层材料的双层结
构器件的电致发光光谱有较大的半峰全宽，几乎覆盖整个可见光区域。这种宽的 ＥＬ谱是由于在 ＮＰＢ和
Ｚｎ（５ＭｅＢＴＺ）２界面的激基复合物产生的。优化的ＯＬＥＤ器件结构和性能将在以后的论文中介绍。
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