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摘要： 稳定有机自由基发光分子的理论内量子效率可达  100%，但当前发光性能优异的自由基分子仍十分有

限，且结构与发光效率之间的构效关系尚需进一步阐明。本文选取化学结构高度相似但发光效率差异显著的

两个自由基分子  TTM-1Cz ［（4-N-carbazolyl-2，6-dichlorophenyl）bis（2，4，6-trichlorophenyl）methyl］ 和  TTM-
DACz （tris-2，4，6-trichloroph-enylmethyl-1，5-diaza-rcarbazole）为研究对象，采用含时密度泛函理论结合极化

连续介质模型，系统比较了二者的吸收光谱、发射光谱、第一激发态（The First Excited State， D1）势垒、电子-空
穴轨道空间重叠以及辐射与非辐射速率等，旨在从分子层面揭示其发光效率差异的微观物理机制。计算结果

表明，两分子的  D1 态均具有电荷转移特征。氮原子取代使得  TTM-DACz 的  D₁ 态势垒显著升高，有效限制了

给体-受体间二面角的扭转，使其在激发态维持更共平面的分子构象。更平坦的构象增强了  TTM-DACz 电子

与空穴轨道的空间重叠，促进了其辐射跃迁速率的提升。此外，扭转时间估算显示，TTM-DACz 的扭转弛豫时

间约为  19 ns，而  TTM-1Cz 的约为  1.7 ps，超快的扭转弛豫为  TTM-1Cz 提供了一条高效的非辐射耗散通道。

定量计算表明，TTM-DACz 的辐射速率（2.81 × 107 s-1）高于 TTM-1Cz（1.70 × 107 s-1），而非辐射速率（6.94 ×
106 s-1）则显著低于后者（5.72 × 107 s-1），二者的光致发光量子产率分别为  80.2% 与  22.9%，相差约  3.5 倍。本

工作揭示了氮原子取代通过调控  D₁ 态势垒和分子构象，协同提升辐射速率并抑制非辐射弛豫的微观机制，为

高效有机自由基发光材料的分子设计提供了理论指导。
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Abstract： Stable organic radical emitters hold promise for achieving 100% internal quantum efficiency in electrolu⁃
minescence； however， the molecular design space of high-performance radical emitters remains largely unexplored， 
and the structure – property relationships that govern their luminescence efficiency require further elucidation.  In 
this work， two structurally similar organic radicals， TTM-1Cz and TTM-DACz， which exhibit markedly different pho⁃
toluminescence quantum yields （PLQYs）， are systematically investigated using time-dependent density functional 
theory coupled with the polarizable continuum model.  A comprehensive comparison of their absorption and emission 
spectra， first excited state （D₁） energy barriers， electron–hole orbital overlap， and radiative and non-radiative rates 
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is performed to unravel the microscopic mechanism underlying their distinct emission efficiencies.  The calculations 
reveal that both molecules feature charge-transfer characteristics in their D₁.  The nitrogen substitution in TTM-DACz 
significantly raises the D ₁ conformational isomerization barrier， effectively restricting the twisting of the donor– ac⁃
ceptor dihedral angle and preserving a more planar molecular conformation in the excited state.  This planarized geom⁃
etry enhances the spatial overlap between electron and hole orbitals， thereby promoting the radiative decay rate.  Fur⁃
thermore， the estimated torsional relaxation times are approximately 19 ns for TTM-DACz and 1. 7 ps for TTM-1Cz； 
the ultrafast torsional relaxation of TTM-1Cz provides an efficient non-radiative dissipation channel.  Quantitative cal⁃
culations show that TTM-DACz exhibits a higher radiative rate （2. 81 × 107 s-1） than TTM-1Cz （1. 70 × 107 s-1）， 
while its non-radiative rate （6. 94 × 106 s-1） is significantly lower than that of TTM-1Cz （5. 72 × 107 s-1）.  As a re⁃
sult， the PLQYs of TTM-DACz and TTM-1Cz are determined to be 80. 2% and 22. 9%， respectively， differing by a 
factor of approximately 3. 5.  This work unveils the microscopic mechanism by which nitrogen substitution synergisti⁃
cally enhances the radiative rate and suppresses non-radiative relaxation via modulation of the D ₁ energy barrier and 
molecular conformation， providing theoretical guidance for the rational design of efficient organic radical luminescent 
materials.

Keywords： Organic radical molecules； Photoluminescence Quantum Yield； Photophysical processes； Density func⁃
tional theory

1　引  言

近年来，具有未成对电子的稳定有机自由基

分子因其独特的光电磁性质在多个领域展现出良

好的应用前景 [1-5]，如有机磁体、电子顺磁共振成

像、生化传感器、有机电致发光二极管等 [6-11]。在

传统有机荧光分子中，电致激发过程遵循自旋统

计规律，通常生成  25% 的单重态激子与  75% 的
三重态激子。由于三重态激子到基态的跃迁受自

旋选择定则禁阻，此类闭壳层分子的内量子效率

理论上限为  25%[12-13]。相比之下，有机自由基体

系因其独特的开壳层电子结构，有望实现  100% 
的内量子效率 [14]。这一优势使自由基发光材料成

为突破传统效率瓶颈的重要方向。在这一研究背

景下，基于  TTM （Tri-(2,4,6-trichlorophenyl)methyl）
基 团 合 成 的 自 由 基  TTM-3NCz [(3-substituted-9-

(naphthalen-2-yl) -9H-carbazole)tri- (2, 4, 6-trichloro⁃
phenyl)methyl] 已实现  27% 的外量子效率 [15]，为开

发高效、低成本的新型光电材料奠定了基础。然

而，当前性能优异的自由基分子仍十分有限，多数

已知体系的发光效率偏低 [16]，制约了其实际推广

应用。此外，自由基分子的光物理过程对化学结

构高度敏感。一个典型例证是，李等人报道，

TTM-1Cz [(4-N-carbazolyl-2, 6-dichlorophenyl)bis(2,
4, 6-trichlorophenyl)methyl] [17] 与  TTM-DACz (tris-2,
4, 6-trichloroph-enylmethyl-1, 5-diazarcarbazole) [18]

（分子结构见图 1）仅在化学结构上相差两个氮原

子，但基于  TTM-DACz 合成的发光器件外量子效

率约为  TTM-1Cz 的四倍。目前，该器件性能差异

与分子发光效率的关联尚不明确。为此，本工作

以这两种自由基分子为研究对象，通过比较其光

致 发 光 量 子 产 率（Photoluminescence Quantum 
Yield, PLQY），评估分子发光效率对该差异的贡

献，以期从分子尺度阐明结构与性能之间的内在

联系。该比较采用理论计算方法，从辐射速率

（Radiation Rate, kr）与非辐射速率（Non-radiative 
Rate, knr）两个参数入手开展定量分析。其中，辐

射速率基于含时密度泛函理论（Time-Dependent 
Density Functional Theory, TDDFT）计算所得的振

子强度与激发能，依据爱因斯坦自发辐射公式获

得；非辐射速率则基于费米黄金定则，通过振动耦

合矩阵元与态密度等参数计算。在此基础上，

PLQY 由公式  PLQY = kr / ( kr + knr ) 计算。基于上

（a）　TTM-DACz （b）　TTM-1Cz
图 1　TTM-DACz与 TTM-1Cz分子几何结构图 .

Fig. 1　Molecular geometries of TTM-DACz and TTM-1Cz.
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述分析，本工作进一步提炼了提升该类自由基分

子  PLQY 的分子设计策略，以期为高效、低成本光

电材料的分子设计提供理论支撑。

2　计算方法

何等人的前期工作 [14]已对  TTM-1Cz 分子的

发光机理进行了系统性的研究。在此基础上，本

研究致力于阐明  TTM-DACz 分子的发光机制，并

从理论层面探究二者发光效率差异及其内在成

因。为确定适用于该分子的理论计算方法，本研

究采用极化连续介质模型（Polarizable Continuum 
Model, PCM）模拟溶剂环境 [19]，系统评估了二氯甲

烷中四种泛函（CAM-B3LYP、PBE0、B3LYP、BL⁃
YP）[20-24]对分子吸收光谱的预测精度（详见图  2）。

计算结果表明，随着  Hartree-Fock 交换量的增加，

分子  D₁ 态的激发能随之增大，从而导致其最大

吸收波长蓝移。纯泛函  BLYP 由于不含  Hartree-

Fock 交换量，会低估  D₁ 态的激发能，给出的第一

吸收峰为  787 nm，与实验值相比红移  220 nm；相

反，CAM-B3LYP 因其过高的  Hartree-Fock 交换量

导致分子  D₁ 态的激发能偏高，给出的第一吸收

峰为  448 nm，与实验值相比蓝移  119 nm。对于  
TTM-DACz 分子，PBE0 与  B3LYP 泛函计算所得

吸收光谱在特征峰位与吸收强度方面均与实验

光谱高度吻合，表明两者均能可靠描述其激发过

程。值得注意的是，文献 [14]指出，在本研究考察的

泛函中，PBE0 对  TTM-1Cz 分子的激发过程描述

更为精确。综合上述计算结果与文献结论，本研

究后续理论计算均采用  Gaussian 16 程序 [25]中的  
PBE0/6-311G(d, p) 方法。基于电子结构计算结

果，PLQY（ϕp）可通过辐射速率（Radiation Rate, 
kr）与 非 辐 射 速 率（Non-radiative Rate, knr）计 算

获得：

ϕp = kr

kr + knr

   (1)
其中  kr 通过爱因斯坦公式计算 [26-27]：

kr = 3
2 f (ΔE ) 2   (2 )

式中  f 为振子强度，ΔE 为初态和末态的能差。
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图 2　二氯甲烷溶液中不同泛函计算的 TTM-DACz分子吸收光谱 .
Fig. 2　Absorption spectra of TTM-DACz in dichloromethane solution obtained from different functionals.
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knr 利用 FClasses3 软件  [28] 通过费米黄金定则

计算 :
knr = 2π

ℏ ∑
vi

∑
vf

ρvi
( )T |

式中  ρvi
(T ) 是初态  i 的态密度，vi| H 'if | vf  代表初

态  i 和末态  f 之间的跃迁矩阵元，ΔE 代表初态  i 

和末态  j 间的绝热能隙，ℏωf 和  ℏωi 是初态  i 和末

态  j 的能量。

3　结果与讨论

3. 1　吸收光谱和发射光谱

如图 2 所示，PBE0/6-311G(d,p) 方法计算的  
TTM-DACz 分子吸收光谱与实验曲线吻合度较

高。计算最强吸收峰（367. 17 nm）及其吸收肩

（386. 09 nm）与相应的实验值相比，偏差分别约

为  6 nm 和  12 nm。为深入探究  TTM-DACz 的激

发过程，本研究采用自然跃迁轨道（Natural Tran⁃
sition Orbitals, NTO）方法，分析了其  D₁ 态的电子

结构特征。结果表明，TTM-DACz 分子从  D0 态到  

D₁ 态的跃迁是电子从最高双占轨道（Highest Oc⁃
cupied Molecular Orbital, HOMO）到最高单占轨道

（Singly Occupied Molecular Orbital, SOMO）的 跃

迁。如图 3 所示，该跃迁的空穴（hole NTO）轨道

主要定域在分子的二氮杂咔唑片段上，而电子

（particle NTO）轨道则几乎完全分布在三个氯代

苯环片段。这种显著的空间分离特征表明  TTM-

DACz 分子的  D ₁ 态具有明显的分子内电荷转移

（Intramolecular Charge Transfer, ICT）特性。对比

分析显示，TTM-1Cz 分子  D0 态到  D₁ 态的主导跃

迁模式同样表现为氯代苯环基团与咔唑基团之间

的  ICT 跃迁。为定量比较二者的  ICT 距离，本研

究采用文献中报道的  Δr 指标来衡量电荷转移长

度 [29]。该指标的定义如下：

Δr = ∑
i，a

Δra
i

其中  Δra
i  为轨道跃迁  i → a 对  Δr 指标的贡献：

Δra
i = ( )K a

i

2

∑i，a( )K a
i

2 | φa| r | φa - φi| r | φi |

（a）　TTM-DACz （left： hole NTO； right： particle NTO）

（b）　TTM-1Cz （left： hole NTO； right： particle NTO）
图 3　TTM-DACz与 TTM-1Cz分子的自然跃迁轨道图 .

Fig. 3　Natural transition orbitals of TTM-DACz and TTM-1Cz.
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式中，i 和  a 分别遍历所有占据轨道和虚轨道，φ 
为轨道波函数。  K a

i = wa
i + w 'a

i ，其中  wa
i  和  w 'a

i  分
别表示  i → a 激发和  i ← a 退激发的组态系数。

基于上述方法，本研究利用  Multiwfn 软件 [30-31]计算

了两种分子的  ICT 距离。计算结果表明，TTM-

DACz 的  ICT 距离约为  5. 12 Å ，而  TTM-1Cz 约为  
6. 51 Å ，TTM-1Cz 的  ICT 距离明显更长。有文献

指出 [32]：ICT 距离与发光效率之间存在明显的负

相关关系：ICT 距离越长，发光效率越低。

为计算分子的发射光谱，本研究采用  TDDFT 
理论，结合  PCM 隐式溶剂模型 [19]，在二氯甲烷溶

液中对  TTM-DACz 与  TTM-1Cz 分子的  D₁ 态几何

结构进行了优化，并在此基础上计算了两者的发

射波长。计算结果显示，TTM-DACz 的发射波长

计算值为  589. 39 nm，与李等人 [18]报道的实验值  
605 nm 吻合良好；TTM-1Cz 的发射波长计算值为  
685. 03 nm，目前该溶剂条件下的实验值尚未见公

开报道。李等人 [18]在前期工作中报道了  TTM-1Cz 
在其他溶剂中的发射波长数据：甲苯中为  680 
nm，氯仿中为  660 nm。上述实验值与本工作计算

值处于相近的波长范围，表明该理论方法对  TTM-

1Cz 的发射性质具有合理的预测能力。

通过对比  TTM-DACz 分子在二氯甲烷溶液

中  D0 态与  D₁ 态的构型发现，其主要结构差异源

于二面角  C9-N17-C18-C19（连接  2,6-二氯苯基片

段和二氮杂咔唑片段的二面角，在图 1 中用红色

标记）的扭转。在二氯甲烷溶液中，TTM-DACz 分
子的二面角  C9-N17-C18-C19 由  D0 态的  44. 54° 
减小至  D₁ 态的  36. 65°，表明分子受激后发生了

几何构型弛豫。值得注意的是，同一溶剂中，

TTM-1Cz 分子的相同二面角由  D0 态的  51. 85° 增
大至  D₁ 态的  58. 77°，说明两种分子的弛豫方式

均体现为该二面角的扭转，但扭转方向相反：

TTM-DACz 的二面角减小，而  TTM-1Cz 的二面角

增大。

3. 2　TTM-DACz与 TTM-1Cz发光效率的对比

研究

为考察构象对分子发光效率的影响，本研究

以分子弛豫过程中主要发生扭转的二面角 C9-

N17-C18-C19 为变量，扫描了两个分子在  D₁ 态势

能面沿该二面角旋转的势能曲线（见图 4）。在二

氯甲烷环境中，TTM-DACz 分子的  D₁ 态构象异构

化势垒为  0. 30 eV，远高于  TTM-1Cz 的  0. 06 eV。

较高的势垒有效限制了  TTM-DACz 中该二面角

的扭转程度，使其  D ₁ 态平衡构象的二面角  C9-

N17-C18-C19 （36. 65° ） 显 著 小 于  TTM-1Cz
（58. 77°），因而具有更好的共平面性。分子共平

面性的提高有利于增强给体与受体片段间的轨道

空间重叠，进而增大跃迁偶极矩并提升辐射跃迁

速率。为定量表征这一现象，本研究计算了  TTM-

1Cz 与  TTM-DACz 在  D₁ 态下的空穴 -电子轨道模

的重叠积分，该值越大表明空穴与电子轨道的空

间重叠程度越高。计算结果显示，TTM-DACz 的
重叠积分（0. 44）高于 TTM-1Cz（0. 29），预示其具

有更高的辐射速率。为验证上述预测，本研究进

一步采用爱因斯坦公式计算了两种分子的辐射速

率（见表 1），结果显示 TTM-DACz 的辐射速率为  
2. 81 × 107 s-1，显 著 高 于 TTM-1Cz 的  1. 70 ×
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图 4　TTM-DACz 和  TTM-1Cz 分子在二氯甲烷溶液中  D1 态的势能曲线图 .
Fig. 4　Potential energy curves of TTM-DACz and TTM-1Cz molecules in dichloromethane solution.
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107 s-1，与预测一致。

表 1 TTM-DACz 和  TTM-1Cz 在二氯甲烷溶液

中  D1 态和  D0 态的主要二面角（单位：°，D0态的值

在括号内表示）、发射波长（λe，单位：nm）、振子强

度（f）、辐射速率（kr，单位：s-1）、非辐射速率（knr，单

位：s-1）和 PLQY（ϕp，单位：%）.
除辐射速率外，非辐射弛豫也是决定 PLQY 的

关键因素。本工作利用费米黄金定则计算了两种

分子的非辐射速率（表 1）。在此基础上，为判断构

象扭转是否能在激发态寿命内发生，本研究对扭转

时间进行了数量级估算。根据过渡态理论，构象异

构化速率常数 k 与活化自由能垒 ΔG 之间满足: k =

( kBT/h ) exp ( - ΔG ( kBT ) ) ，其中 kB 为玻尔兹曼常

数，h 为普朗克常数，T 为温度（取 298 K）。本工作

将结构异构化能垒近似为活化自由能垒进行估算，

旨在判断扭转过程的时间尺度数量级。估算得到 
TTM-DACz 和 TTM-1Cz 的扭转时间分别约为 19 ns
和 1. 7 ps。TTM-DACz的扭转时间小于其辐射寿命

（35. 6 ns）和非辐射寿命（144. 1 ns），表明其在激发

态寿命内可充分发生构象弛豫。同样的，TTM-1Cz 
亦可在激发态寿命内完成构象弛豫，但其约 1. 7 ps 
的超快扭转时间通常伴随高效的非辐射耗散通道。

因此，TTM-1Cz 的非辐射速率（5. 72 × 107 s-1）显著

高于 TTM-DACz（6. 94 × 106 s-1）。

基于辐射与非辐射速率的定量计算结果，

TTM-DACz 与  TTM-1Cz 在二氯甲烷中的  PLQY 分
别为 80. 2% 与  22. 9%，两者相差约  3. 5 倍。上述

结果表明，氮原子取代通过提高  D₁ 态势垒和优化

分子构象，协同增强了辐射速率并抑制了非辐射

弛豫，从而显著提升了  TTM-DACz 的发光效率。

该发现揭示了  TTM 类自由基分子构象与发光效

率之间的内在关联，为理解其发光性能的调控机

制提供了理论依据。

此外，TTM-1Cz 与  TTM-DACz 还存在分子对

称性上的差异，而分子对称性通常会通过影响电

荷分布等特性间接调控光电性能。基于此，本工

作通过调控二氮杂咔唑基团上氮原子的相对取代

位置，设计了一系列衍生物，并分析了其发光特

性，进而探究了分子对称性对这类分子发光效率

的影响。各衍生物在二氯甲烷溶液中的发射波长

及相应的振子强度、辐射速率、非辐射速率以及  
PLQY 见表 2。在所设计的  15 种衍生物中，11 种

表 1　TTM-DACz 和  TTM-1Cz 在二氯甲烷溶液中  D1 态和  D0 态的主要二面角（单位：°，D0 态的值在括号内表示）、发射波

长（λe，单位：nm）、振子强度（f）、辐射速率（kr，单位：s-1）、非辐射速率（knr，单位：s-1）和 PLQY（ϕp，单位：%）.
Tab 1　Main Dihedral Angles （in Degrees） for the D1 and D0 （Values in Parentheses）， Emission Spectra （λe in nm）， Oscillator 

Strengths （f）， Radiation Rates （kr in s-1），Non-radiation Rates （knr in s-1） and PLQY （ϕp in %） of TTM-DACz and TTM-

1Cz in dichloromethane solution.
Radicals

TTM-DACz
TTM-1Cz

C9-N17-C18-C19
36. 65（44. 54）
58. 77（51. 85）

λe （exp）
589. 39（605）

685. 03

f
0. 1464
0. 1198

kr

2. 81 × 107

1. 70 × 107

knr

6. 94 × 106

5. 72 × 107

ϕp

80. 2
22. 9

表 2　各衍生物在二氯甲烷溶液中的发射波长（λe，单位：nm）、振子强度（f）、辐射速率（kr，单位：s-1）、非辐射速率（knr，单

位：s-1）和 PLQY（ϕp，单位：%）.
Tab 2　Emission Spectra （λe in nm）， Oscillator Strengths （f）， Radiation Rates （kr in s-1）， Non-radiation Rates （knr in s-1） and 

PLQY （ϕp in %） of derivatives in Dichloromethane Solution.
Substitution position number Derivativesa

TTM-DACz
R1，2 = N
R1，3 = N
R1，4 = N
R1，5 = N
R1，6 = N
R1，7 = N
R2，3 = N
R2，4 = N
R2，6 = N
R2，7 = N
R2，8 = N
R3，4 = N
R3，7 = N
R3，8 = N
R4，8 = N

λe589. 39
581. 39
590. 19
589. 19
589. 59
579. 25
594. 97
576. 21
580. 83
569. 11
581. 36
580. 81
590. 38
600. 42
592. 82
596. 38

f
0. 1464
0. 1581
0. 1609
0. 1519
0. 1720
0. 1531
0. 1783
0. 1524
0. 1345
0. 1241
0. 1596
0. 1407
0. 1662
0. 1805
0. 1707
0. 1539

kr2. 81 × 107

3. 12 × 107

3. 08 × 107

2. 92 × 107

3. 30 × 107

3. 04 × 107

3. 36 × 107

3. 06 × 107

2. 66 × 107

2. 55 × 107

3. 15 × 107

2. 78 × 107

3. 18 × 107

3. 34 × 107

3. 24 × 107

2. 88 × 107

knr6. 94 × 106

1. 16 × 106

3. 09 × 105

1. 80 × 106

1. 13 × 106

2. 29 × 106

3. 70 × 105

2. 37 × 106

6. 19 × 106

1. 13 × 107

1. 10 × 106

4. 55 × 106

8. 75 × 105

2. 05 × 105

9. 30 × 105

1. 32 × 107

ϕp80. 2
96. 4
99. 0
94. 2
96. 7
93. 0
98. 9
92. 8
81. 1
69. 3
96. 6
85. 9
97. 3
99. 4
97. 2
68. 6

a: R1,2 = N indicates that the carbon atoms at positions 1 and 2 are substituted by nitrogen atoms.
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的  PLQY 超 过  90%，发 光 效 率 显 著 优 于  TTM-

DACz。再者，分子对称性与发光效率之间未呈现

出明显的相关性。例如，在  2 号位和  6 号位用  N 
原子进行对称取代时，所得衍生物的  PLQY 为  
69. 3%，在  1 号位和  6 号位进行非对称取代时所

获衍生物的  PLQY 为  93. 0%，后者的光电性能优

于前者。在  3 号位和  7 号位进行对称取代所得衍

生物（PLQY 为  99. 4%）的光电性能优于在  3 号位

和  8 号位进行非对称取代所获衍生物（PLQY 为  
97. 2%）。这表明，在此系列分子中，分子对称性

并非影响其发光效率的主导因素。

4　结  论

本文系统研究了  TTM-1Cz 与  TTM-DACz 两
种有机自由基分子的光致发光性质，从分子层面

揭示了两者发光效率差异的微观物理机制。计算

结果表明，氮原子取代显著改变了  TTM-DACz 的  
D ₁ 态势能面形状，使其构象异构化势垒（0. 30 
eV）远高于  TTM-1Cz（0. 06 eV），有效限制了  TTM-

DACz 中给体 -受体间二面角的扭转，该分子在  D₁ 
态平衡构象中得以保持更共平面的分子骨架，而  

TTM-1Cz 则因较低的势垒趋向于更扭曲的构象。

该构象差异直接影响了两者电子与空穴轨道的空

间重叠程度。计算显示，TTM-DACz 轨道模的重

叠积分（0. 44）高于  TTM-1Cz（0. 29），表明其具有

更有效的轨道空间重叠，从而使  TTM-DACz 的辐

射速率（2. 81 × 107 s-1）显著高于  TTM-1Cz（1. 70 ×
107 s-1）。与此同时，TTM-1Cz 的超快扭转时间为

其提供了高效的非辐射耗散通道，使其非辐射速

率（5. 72 × 107 s-1）远 高 于  TTM-DACz（6. 94 ×
106 s-1）。辐射与非辐射速率的协同差异导致二者

的  PLQY 分别为  80. 2% 与  22. 9%，相差约  3. 5 
倍。本工作揭示了氮原子取代通过调控  D₁ 态势

垒和分子构象，协同提升辐射速率并抑制非辐射

弛豫的微观机制，明确了研究分子构象与发光效

率之间的内在关联，为高效有机自由基发光材料

的分子设计提供了理论依据。
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