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分子拓扑结构导向的超窄光谱多重共振发光材料
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摘要： 多重共振（MR）发光材料因其窄光谱发射特性，被认为是下一代超高清显示中极具前景的候选体系。

然而，如何进一步窄化发射光谱以提升色纯度，仍是该领域面临的关键挑战。同时，其分子设计主要依赖经验

驱动，缺乏能够有效预测发光峰宽的理论工具，制约了超窄光谱材料的快速发展。深圳大学杨楚罗团队近期

提出了一种分子拓扑结构导向的高通量筛选策略，通过建立分子结构、激发态结构弛豫与发光带宽之间的内

在关联，构建了可预测的超窄光谱多重共振发光材料设计框架。基于该框架，该团队成功设计并合成了光致

发光半峰宽仅为 9.1 nm 的高阶硼氮发光材料，并在溶液加工 OLED 器件中实现了 38.1% 的外量子效率。该研

究为超窄光谱有机发光材料的理性设计与快速发现提供了新的思路与理论工具。
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Abstract： Multiple-resonance （MR） emitters are considered promising candidates for next-generation ultrahigh-

definition displays due to their narrowband emissive characteristics.  However， achieving further spectral narrowing 
to improve color purity remains a key challenge in this field.  Meanwhile， their molecular design remains largely em ⁃
pirical， lacking reliable theoretical tools for predicting emission bandwidths， which has hindered the rapid develop⁃
ment of ultranarrowband emitters.  Recently， Yang et al.  proposed a molecular– topology– guided high-throughput 
screening strategy.  By establishing intrinsic correlations among molecular structure， excited-state structural relax⁃
ation， and emission bandwidth， they developed a predictive design framework for ultranarrowband MR emitters.  
Guided by this framework， they successfully designed and synthesized high-order boron – nitrogen emitters with a 
small spectral full width at half maximum of only 9. 1 nm， and achieved an external quantum efficiency of 38. 1% in 
solution-processed OLEDs.  This work provides a new approach for the rational design and rapid discovery of ultranar⁃
rowband organic emitters.
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多重共振（Multiple-Resonance，MR）发光材料

通过在刚性 π 共轭骨架中交替分布电子受体型和

电子给体型原子对，从而抑制电子-振动耦合和交

换能，进而实现窄带发射和高效三重态激子利用，

成为下一代超高清有机电致发光（OLED）显示技

术的重要候选材料体系，近年来受到学术界和产

业界的广泛关注 [1-3]。当前，MR 发光材料在发光

颜色调控和器件性能优化方面已取得显著进

展 [4-5]。然而，探索光谱半峰宽的理论极限，仍是该

领域亟待突破的重要科学问题 [6-8]。其核心挑战在

于，决定光谱进一步窄化的分子结构因素尚未明

确；与此同时，由于缺乏能够预测发光峰宽的有效

理论工具，MR 发光材料的开发仍主要依赖“设计

—合成—测试”的经验试错模式，一定程度上制约

了超窄光谱有机发光材料的快速发展。

针对这一挑战，近期深圳大学杨楚罗、曹啸松

研究团队联合武汉大学钟成副教授在 National 

Science Review 期刊上发表了突破性研究成果 [9]。

该工作提出了一种分子拓扑结构导向的计算筛选

策略，对以经典 MR 发光骨架 DABNA 为基本单元

构建的 635 种候选分子开展高通量筛选，系统揭

示了分子拓扑与激发态结构弛豫及发光光谱半峰

宽之间的内在关联，并据此建立了一类超窄光谱

MR 发光材料的设计框架（图 1（a））。在此基础

上，团队进一步提出了基于基态电子结构的简化

描述符 S2，无需复杂的激发态计算即可预测谱带

变化趋势，为超窄光谱 MR 发光材料的高通量筛

选和预测性设计提供了新的理论工具。

基于明确的拓扑结构调控规律，研究团队以线

性重复排列的 C3-A 结构为基础，设计并合成了更

高阶硼氮 MR 发光材料 DPA-B6、DPA-B8 和 DPA-

B10（图 1（b））。线性骨架扩展和交替稠合拓扑能够

增强分子刚性，逐步抑制激发态结构弛豫，使该系

列材料在天蓝光区域表现出逐渐窄化的光谱半峰

宽（图 1（c））。其中，DPA-B10在甲苯溶液中的发射

峰位于 482 nm，半峰宽窄化至 9. 1 nm，且肩峰强度

极低，是迄今报道最窄光谱的有机发光材料之一。

激发态动力学研究表明，重复 C3-A 连接结构

还 促 进 了 三 重 态 向 单 重 态 的 反 向 系 间 窜 越

（RISC）过程：一方面，增强激子在 π 共轭体系中

的离域程度削弱了电子交换作用，从而减小单重

态–三重态能隙差（ΔEST）；另一方面，螺烯片段的

累积增强了分子的面外跃迁特性，进而增强自旋

–轨道耦合（SOC）。二者的协同作用使该系列材

料表现出亚微秒级延迟荧光寿命，显著短于大多

数热激活延迟荧光（TADF）材料。相应的 RISC 速

率常数达到 0. 98~1. 63 × 107 s−1，是目前所有不含

重原子的 TADF 材料体系中最大的之一。此外，

这些材料的荧光量子产率均接近 100%，辐射速率

常数也维持在 108 s−1数量级。这种快速激子动力

学特征能够减少自旋翻转循环所导致的能量耗

散，有利于提升 OLED 的器件性能表现。

图 1　拓扑结构导向的超窄光谱多重共振发光材料的高通量筛选及候选分子的化学结构、光物理性质验证［9］。

Fig. 1　Topology-guided high-throughput screening of ultranarrowband multiple-resonance emitters， the chemical structures of 
selected candidate molecules， and experimental validation of their photophysical properties［9］.
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研究团队通过引入 7-十五烷基侧链提高分子

溶解性，成功将该系列发光材料用于构筑溶液加

工 OLED 器件。通过优化发光层组成与器件结

构，同步实现了超窄光谱特性和优异的器件效率

（图 2）。其中，基于 DPA-B10 的器件发射峰位于

489 nm，电致发光半峰宽仅为 10. 9 nm，处于目前

已报道的采用溶液法和真空蒸镀法制备的底发射

OLED 器件中最窄之列，且显著低于 microLED 和

量子点 LED 平台的典型光谱半峰宽。器件所呈

现的高色纯度天青色也对未来广色域显示技术体

系具有重要价值。

在电致发光性能方面，DPA-B10 器件的最大

外量子效率高达 38. 1%，代表了目前溶液加工窄

光谱 OLED 器件的最佳水平之一。这一优异性能

不仅源于平衡的电荷复合和接近 100% 的荧光量

子产率，还得益于其优异的分子水平偶极取向。

值得一提的是，高达 83. 4% 的水平偶极取向比例

在溶液法薄膜中十分少见，为下一代可打印 OLED
显示材料的设计提供了新的思路。此外，快速的

激子动力学过程有效抑制了器件在实际工作条件

下的效率滚降，使器件外量子效率在 100 cd m−2和

1000 cd m−2 的 亮 度 下 仍 分 别 保 持 在 34. 1% 和

24. 4%。这些结果表明，DPA-Bn 体系是一类极具

潜力且易于规模化应用的超窄光谱材料体系。

综上所述，该项工作构建了涵盖分子设计、高

通量计算筛选与实验验证的闭环研究体系，揭示

了分子拓扑结构调控对激发态弛豫与光谱窄化的

关键影响，并提出了一种适用于窄光谱材料快速

筛选与可预测设计的基态电子结构描述符。在该

设计框架的指导下，成功开发了光谱半峰宽仅为

9. 1 nm 的高阶硼氮发光材料，突破了长期以来窄

光谱发光材料半峰宽难以低于 10 nm 的瓶颈。将

其应用于溶液加工 OLED 器件中，在保持超窄电

致发光半峰宽（10. 9 nm）的同时，实现了创纪录的

器件效率（38. 1%）。这一成果为超窄光谱有机发

光材料的分子设计与快速发现提供了新思路，有

望推动面向超高清显示的印刷 OLED 材料的开发

与应用。

本文专家审稿意见及作者回复内容下载地址：

http://cjl. lightpublishing. cn/thesisDetails#
10. 37188/CJL. 2024****

图 2　溶液加工 OLED 的器件性能表现［9］。

Fig. 2　Device performance of solution-processed OLEDs［9］.
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