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“Lo que sabemos es una gota, lo que ignoramos es el océano.”

-Sir. Isaac Newton.

"Elque aprende y aprende y no practica lo que sabe, es como el que aray ara y no

’

siembra.’

-Platén.

“Hay una fuerza motriz mas poderosa que el vapor, la electricidad y la energia atomica:
La voluntad.”

“Una persona inteligente resuelve un problema. Una persona sabia lo evita.’

-Albert Einstein.

“El unico hombre que no se equivoca es el que nunca hace nada.”

-Johann Wolfgang von Goethe.

“En la vida no existe nada que temer, solo cosas que comprender.”

-Marie Curie.



DEDICATORIAS

A dios, por siempre haber socorrido mi vida y la de mis seres queridos; y por

haber depositado en mis manos todas las cosas que he necesitado.

A mis padres, que con su gran ejemplo y estricto caracter siempre me
inspiraron para perseverar y seguir adelante en todos los proyectos de mi vida.
Porque una casa es indestructible cuando esta sostenida por un padre valiente,

una madre prudente y un hijo obediente -Confucio.

A mi hermano, mis primos, tios y abuelos, que siempre me han hecho saber

gue naci en la cuna de una grany calida familia.

A mis amigos y colegas del laboratorio de polimeros Oscar, Josué, Miguel, Nery
y Nallely, por haberme ensefiado tantas de las cosas que he aprendido a lo largo

de esta jornada.



AGRADECIMIENTOS

A la Universidad Autbnoma del Estado de Hidalgo, por otorgarme la oportunidad

de concluir esta etapa tan importante de mi vida.

A mi comité tutorial, Dra. Rosa Angeles Vazquez Garcia, Dr. Arian Espinosa Roa,
Dr. José Luis Gonzalez Vidal, Dr. Josué Esau Mufioz Pérez y Dra. Maria Aurora
Veloz Rodriguez, gracias por toda la orientacién y apoyo brindados para la

escritura de la presente tesis.

Dra. Rosa Angeles Vazquez Garcia, siempre estaré agradecido por su invaluable

amistad, asi como su inagotable pacienciay compromiso.

Dr. Arian Espinosa Roa, estoy agradecimiento por la valiosa oportunidad que me
brind6 para realizar la estancia de investigacién en las instalaciones de CIQA

Unidad Monterrey, durante el periodo Julio-Diciembre de 2021.

Dr. Josué Esau Mufioz Pérez, estoy agradecido por su invaluable amistad y por
todo el apoyo que me brind6 durante la trayectoria de la investigacion de la

presente tesis, que fue de importancia vital para culminarla.

Dr. Oscar Javier Hernandez Ortiz, estoy muy agradecido por su invaluable
amistad, y por la asesoria que me brind6é para realizar la sintesis y caracterizacion

del producto reportado en este trabajo.

Dr. Miguel Angel Amado Brisefio, estoy agradecido por su gran amistad y por la

orientacion brindada para la escritura y redaccion de la presente tesis.

Al Consejo Nacional de Ciencia y Tecnologia (CONACYT), por el apoyo brindado

a través de la beca de maestria con No. CVU: 1077814.






RESUMEN

El auge de las investigaciones enfocadas a nuevos componentes organicos
fluorescentes ha impulsado un desarrollo cientifico y tecnolégico sin precedentes.
Esta clase de semiconductor produce residuos respetuosos con el ambiente, ya
que su descomposicién involucra procesos con consumo de oxigeno mediante

micro organismos aerébicos que no generan contaminacion atmosférica.

En el presente trabajo, se reporta la sintesis y caracterizacion de una Bisquinolina
(BQT) con propiedades de emision en solido atractivas para su aplicacion en
dispositivos optoelectrénicos. BQT se caracterizO mediante espectroscopia FT-IR,
y espectrometria de masas para corroborar la obtencion del producto. La
caracterizacion éptica lineal se realizd mediante espectrofotometria UV-Vis y de
fluorescencia, obteniendo longitudes de absorcion maxima en solucion de 408 nm
y de emisién de 539 nm; su Banda Prohibida 6ptica en pelicula es de 1.95 eV. El
material presenta también emision inducida por agregacion. Su respuesta no lineal
se evalud utilizando la técnica de z-scan, BQT exhibe absorcién de 2 fotones con

un indice re refraccion no lineal negativo.

Los niveles de energia HOMO (orbital ocupado de mayor energia) y LUMO (orbital
desocupado de menor energia) de -5.39 eV y -3.67eV respectivamente, asi como
Banda Prohibida de -1.72eV se obtuvieron mediante voltamperometria ciclica. Los
resultados indican que BQT es atractivo para su aplicaciéon en fotodiodos u
OLEDs. EI material presentd propiedades excelentes para la formacion de
peliculas de espesor y superficie homogéneas, haciéndolo apto para ser utilizado

en técnicas de depdsito de peliculas como Spray Pirdlisis y Spin Coating.

Por Ultimo, se ide6 y materializ6 un dispositivo de depésito de peliculas que
simplifica la caracterizacion 6ptica del producto. Los materiales empleados para su
construcciéon son reciclados y ampliamente disponibles; esto fomenta la

contribucién al cuidado del medio ambiente.



Palabras clave: Quinolina, semiconductor organico, fluorescencia, depdsito,

banda prohibida.



ABSTRACT

The growing boom in research focused on new fluorescent organic compounds
has caused unprecedented scientific and technological development. This class of
semiconductor produces eco-friendly organic waste, since its decomposition
involves processes with oxygen consumption through aerobic microorganisms that

do not liberate atmospheric pollution.

In the present work, the synthesis and characterization of a Bisquinoline (BQT)
with very attractive solid emission properties for its application in optoelectronic
devices is reported. BQT was characterized by FT-IR as well as mass
spectrometry to corroborate the product obtaining. Linear optical characterization
was performed using UV-Vis and fluorescence spectrophotometry, obtaining
maximum absorption lengths of 408 nm in solution and emission lengths of 539
nm; its optical band gap on film is 1.95 eV. The material also shows aggregation-
induced emission. Its nonlinear response was also evaluated using the z-scan
technique, BQT exhibits two-photon absorption with a negative nonlinear refractive

index.

The HOMO (higher energy occupied orbital) and LUMO (lower energy unoccupied
orbital) energy levels of -5.39 eV and -3.67eV respectively, as well as a Band Gap
of -1.72eV were obtained by cyclic voltammetry. Outcomes show BQT is an
attractive material for its application in photodiodes or OLEDSs. It also has excellent
properties for the formation of thin films of homogeneous thickness and surface,
making it suitable for its use in film deposition techniques such as Spray Pyrolysis

and Spin Coating.

Finally, a film deposit device was devised and materialized to simplify the optical
characterization of the product. The materials used for its construction are recycled
and widely available; this encourages the contribution to the care of the

environment.



Keywords: Quinoline, organic semiconductor, fluorescence, deposit, bandgap.
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Capitulo |

Introduccioén

El desarrollo que se produjo durante las Ultimas décadas en el campo de la
electronica digital, ha sido de gran importancia para impulsar el avance cientifico y

tecnolégico moderno.

Gracias al desarrollo y produccion de equipos electronicos de control de
vanguardia, fue posible crear dispositivos y herramientas mas avanzados, que
ayudan a los investigadores a efectuar con mayor precision en los experimentos y
pruebas del desarrollo de sus investigaciones; teniendo como objetivo la

generaciéon de conocimiento al fundamentarse en el método cientifico.

De la misma forma, en el area de la automatizacién y el control de procesos
industriales, se consigue una mejor optimizacion de recursos. Esto gracias a que
es posible realizar controles mas completos de las variables involucradas en los

procesos de produccion.

Con este avance tecnolégico, se ha logrado abaratar la produccién de una amplia
gama de productos y servicios, haciendo que sean accesibles a un publico mas
diverso. Esta contribucion es esencial para el desarrollo de la sociedad y al mismo
tiempo, se contribuye a mitigar el impacto medioambiental que esta genera,
reduciendo las emisiones de gases de efecto invernadero, asi como la

contaminacion de rios y suelos entre otros aspectos relevantes.

Finalmente, el impacto que la electrénica digital ha tenido en las tecnologias de la
informacion y la comunicacion fue otro principio clave para la creacién de la nueva

era digital en la que estd inmersa la humanidad.



Actualmente organizaciones y personas mantienen una conexion constante para
el intercambio de datos y, con el proposito de asegurar la entrega puntual a sus
destinatarios; los medios de comunicacion digital aceleran procesos que en el

pasado requerian de varios dias para completarse.

Debido a este avance cientifico y tecnolégico, la industria electronica ha
demandado de la creacion de nuevos materiales cada vez mas eficientes, que al

mismo tiempo cumplan con una serie de parametros especificos.

Lo anterior, ha llevado a diversos fabricantes e investigadores de todo el mundo a
enfocarse en desarrollar nuevas tecnologias, con el fin de mejorar las propiedades

especificas de los materiales semiconductores.

Esto ha requerido de un exhaustivo analisis mediante pruebas de caracterizacion,
asi como del desarrollo y perfeccionamiento de los procesos y dispositivos para
lograr el objetivo propuesto por lo que, en conclusién; es necesario realizar

investigaciones para obtener materiales mas avanzados.

Los materiales semiconductores en el campo de la electronica organica han
avanzado extraordinariamente durante las Ultimas 4 décadas [1]. Su desarrollo
depende de manera critica del disefio de dispositivos, los procesos de depdsito y
del desarrollo de nuevos materiales de entre los cuales; los componentes activos

de los semiconductores organicos juegan un rol crucial.

La tecnologia de visualizacién de la informacion es pilar en la industria del
entretenimiento y la produccién de bienes, por lo que se esta convirtiendo en una
de las bases para el desarrollo cientiffico moderno [2]. Actualmente, OLED
(Organic Light Emitting Diode) es foco de las investigaciones mas recientes debido
a su facil procesamiento y bajo voltaje de activacion, lo que conlleva a una
significativa disminucién de las emisiones, en comparacion con sus contrapartes

inorgénicas, los diodos de cristal liquido (LCD).



1.1 Antecedentes

Los materiales semiconductores organicos estan fabricados a base de carbono,
y durante las Ultimas décadas, esta clase de dispositivos han causado un gran
interés por parte de la comunidad cientifica, lo cual ha producido una extensa
investigacion para lograr mejorar parametros especificos como la conductividad y

el band-gap optico y electrénico.

Desde la invencion del primer dispositivo OLED en 1987 [1], se han descubierto
multiples aplicaciones para esta clase de semiconductores organicos debido a sus
propiedades Unicas; destacando una alta capacidad de ajuste de su espectro de
colores [2-5], facil depdsito sobre sustratos [6-9], la posibilidad de emplear
grandes cantidades de material por un bajo costo [10-12], asi como una gran

flexibilidad y métodos de fabricacion econdémicos.

La tecnologia OLED ha desafiado el papel dominante de las pantallas de cristal
liquido LCD en el mercado y se ha convertido en la eleccion preferida para fabricar
una amplia variedad de electrodomésticos modernos. Los dispositivos OLED
ofrecen colores vibrantes, un contraste extraordinario asi como bajos voltajes de
excitacion, lo que ha llevado a una adopcion generalizada en la industria. La
flexibilidad y delgadez de estos paneles también han permitido el disefio de

dispositivos mas delgados y livianos.

La eficiencia en la generacion de carga tiende a ser baja cuando se utiliza un solo
material en la pelicula organica. Es por esto que, los dispositivos semiconductores
modernos son fabricados empleando estructuras multicapa, en forma de

combinaciones de componentes donadores y aceptores de electrones.

A continuacion, se muestran trabajos relacionados sobre depdsito de peliculas por

Spray Pirdlisis aplicadas en fotodiodos orgénicos [6] y OLEDs [15].



1.1.1 Fotodiodos organicos flexibles con electrodos de nanotubos de

carbono transparente depositados por Spray Pirolisis

En 2014 Aniello Falco y colaboradores emplearon esta técnica para la
fabricacién de fotodiodos organicos por depdsito de peliculas sobre sustratos
flexibles de PET (Figura 1.1). Se utilizan peliculas conductoras transparentes
fabricadas con nanotubos de carbono y se depositan por Spray Pirdélisis a partir de

soluciones acuosas.

Se consigue una rugosidad baja y se fabrican peliculas con valores de resistencia
laminar de 160 Q/sq al 84% de transmitancia. Se resuelven los problemas de
proceso relacionados con la pulverizacion en solucion de los nanotubos de

carbono, permitiendo depdsitos sucesivos de una capa por Spray Pirdlisis [6].

Boquilla de Pulverizacién

Spray

Sustrato flexible de PET
Plancha de calentamiento

Figura 1.1 Dibujo esquematico de la configuracion experimental [6].



1.1.2 Fabricacion en ambiente de dispositivos emisivos de area grande

La celda electroquimica emisora de luz (LEC) comparte varios atributos con el
OLED, en particular la oportunidad de emisién en areas grandes y homogéneas
para dispositivos de pelicula, sin embargo su operacion electroquimica Unica
elimina el costoso requisito principal que requiere la fabricacion de OLEDs de
procesamiento en atmésfera inerte y/o al vacio ya que puede tolerar los agentes

contaminantes presentes en el aire-ambiente (Figura 1.4).

En 2014 Andreas Sandstrom y colaboradores presentaron una técnica de depdsito
por Spray Pirdlisis disefiada especificamente para una fabricacion sustentable y

tolerante a fallas de dispositivos de emision uniforme y de area grande [15].

)

RS by RS

Figura 1. 4 Emision uniforme de dispositivo LEC, con capa activa fabricada

mediante Spray Pirdlisis [15].



1.2 Planteamiento del problema

Actualmente OLED es la tecnologia mas empleada para la comercializacion de
pantallas de Smartphones, laptops, relojes, camaras y televisiones inteligentes.
Esta tendencia se alinea con la busqueda de soluciones tecnolégicas que sean
amigables con el medio ambiente. Los OLEDs de bajo consumo energético, en
particular, desempefian un papel crucial en este sentido, ya que no solo ofrecen
una experiencia visual excepcional, sino que también contribuyen a la
conservacion de energia y la reduccion de emisiones. Sin embargo, la produccion
de OLEDs eficientes depende de costosos procesos de fabricacion. En los Ultimos
afos, se ha puesto un gran esfuerzo en la investigacion de la escalabilidad de los
procesos de depodsito de peliculas organicas para lograr una produccion
sustentable de OLEDs. Una de las técnicas mas destacadas que promete obtener

una produccion sustentable para el medio ambiente es Spray Pirdlisis.

El principal problema a resolver en la fabricacion de dispositivos electronicos
organicos es el depdsito sucesivo de mlltiples capas de diferentes materiales
basados en compuestos procesables en solucion. El dificultad surge del hecho de
que muchos de estos materiales son solubles en el mismo conjunto de
disolventes, lo que hace bastante complicado implementar incluso arquitecturas
bicapa simples depositadas directamente desde la solucién. Depositar una capa
encima de una existente generalmente da como resultado la disolucion parcial y/o

el hinchamiento de la capa subyacente, debido al solvente presente en la solucién.

Spray Pirdlisis ayuda a minimizar este problema gracias a la rapida evaporacion
de las pequefias particulas que llegan al sustrato. De igual manera este proceso
de depdsito ofrece una distribucion uniforme de particulas de pequefio volumen
sobre el area de interés, una disolucion y mezcla uniformes, asi como un
aprovechamiento de material de alto rendimiento y bajo costo que permite una

produccion sustentable [10].



1.3 Hipotesis

La sintesis y caracterizacion de nuevos compuestos organicos fluorescentes y
su aplicacion en el campo de la optoelectrénica, dardn como resultado nuevos
semiconductores de alta eficiencia, lo que impactara directamente en sus
propiedades Opticas y eléctricas, necesarias para la fabricacion de dispositivos
altamente eficientes que contribuyan a reducir las emisiones de gases de efecto

invernadero y en consecuencia, reducir su impacto ambiental.

1.6 Objetivo general

Sintesis y caracterizacién de una nueva Bisquinolina con emision en soélido
utiizando métodos sustentables, para estudiar su posible aplicacion en la

fabricacién de dispositivos optoelectronicos.

1.4.1 Objetivos especificos

Realizar una revision bibliografica exhaustiva de la literatura existente.

Disefio y fabricacion de dispositivo de depdsito de peliculas utilizando
materiales reciclados con el fin de minimizar el impacto ambiental. Este dispositivo
se disefiara para depositar la Bisquinolina sobre sustratos, simplificando el

proceso de caracterizacion optica.

Caracterizacion o6ptica de la Bisquinolina por espectrofotometria UV-Vis y de

fluorescencia y caracterizacion electrénica por voltamperometria ciclica.



1.5 Justificacion

El campo interdisciplinario de la electrénica organica ha experimentado un gran
progreso durante las Ultimas décadas. Su enfoque se ha dirigido hacia el
desarrollo de nuevos materiales altamente eficientes, que al mismo tiempo
generen desechos ambientalmente respetuosos. Como resultado, numerosos
investigadores dedican sus esfuerzos al desarrollo de nuevas tecnologias con el
objetivo de mejorar las propiedades especificas de los semiconductores organicos.
Al mismo tiempo, se trabaja en reducir los costos de fabricacion y la optimizacién
de los parametros de consumo eléctrico, en aras de contrarrestar el impacto
ambiental asociado a su uso. Para alcanzar esta meta, es necesario realizar un
andlisis exhaustivo mediante de pruebas de caracterizacion, ademas de

perfeccionar el desarrollo de los dispositivos electrénicos involucrados.

1.6 Metodologia

En esta tesis, se aborda la sintesis y caracterizacion de una nueva Bisquinolina
luminiscente con atractivas propiedades Opticas y electrdnicas, asi como su
depésito sobre sustratos en forma de peliculas, empleando un dispositivo
electromecéanico de fabricacion sustentable para ayudar a facilitar la

caracterizaciéon optica del producto obtenido.

Es relevante destacar que para la fabricacion del dispositivo de depdsito de
peliculas, se emplean componentes reciclados y facilmente disponibles. Esta
eleccion presenta beneficios significativos, ya que permite sustituir piezas sin
ninguna dificultad en caso de averias o desgaste. Ademas, se realiza una
contribucién positiva al medio ambiente al reducir el consumo de recursos y

promover la reutilizacion de materiales.



1.7 Descripcionde la tesis

La tesis se organiza de la siguiente manera:

En el capitulo 1, se presenta una introduccién con una breve resefia de los
antecedentes de la tesis, asi como trabajos relacionados con los que este puede
compararse. Se presenta el planteamiento del problema, los objetivos (general y
especifico) que se desprenden de esta investigacion, la hipétesis, la justificacion y

finalmente la metodologia.

En el capitulo 2, se exponen todos los compendios tedricos sobre los que se
fundamenta la investigacion y que son necesarios para poder obtener los
productos propuestos en los objetivos planteados en el capitulo 1. Se estudia

como es que se conciben los distintos procesos fisicos y quimicos involucrados.

En el capitulo 3, se describen los procedimientos de las técnicas empleadas
para realizar las pruebas de caracterizacion, asi como el procedimiento
experimental para realizar el depdsito de la Bisquinolina BQT, utilizando el

dispositivo de depdésito de peliculas que se construyd de manera sostenible.

En el capitulo 4, se exponen los resultados arrojados de la investigacion,
partiendo de caracterizacion Optica lineal que se realizd mediante
espectrofotometria UV-Vis y de fluorescencia, asi como de espectroscopia s FT-IR

y espectrometria de masas para corroborar la obtencién del producto.

Finalmente, en el capitulo 5 se concluyen los trabajos realizados y los productos
obtenidos de la presente tesis, ademas se discuten los trabajos que se pueden

generar a partir de la presente investigacion.
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Capitulo I

Fundamentos tedricos

En este capitulo se exponen los compendios tedricos sobre los que se
fundamenta la investigacion de la presente tesis. La teoria los orbitales
moleculares de frontera, aceptores y donadores de carga, band-gap, absorcion y

emision de luz y fotoluminiscencia.

2.1 Diodo emisorde luz (LED)

El diodo emisor de luz, conocido como LED por sus siglas en inglés (Light
Emitting Diode) es un dispositivo inorganico luminiscente que se crea mediante la

union de dos materiales semiconductores, de tipo p y de tipo n.

El semiconductor tipo p se obtiene al dopar un material cristalino, como el silicio
(Si) o el germanio (Ge), con atomos que tienen un electron de valencia menos que
los que conforman su estructura cristalina, incrementando el nimero de cargas

positivas (aceptores de electrones).

En contraparte, el semiconductor tipo n se obtiene al dopar el cristal con atomos
que tienen un electron de valencia adicional en comparacion con los que
conforman su estructura cristalina, incrementando el nimero de cargas negativas

(donadores de electrones) [1] [2].

La union PN se crea al combinar dos materiales semiconductores de tipo ny de

tipo p. Debido a la atraccién que existe entre las cargas positivas y negativas, los

13



electrones libres del semiconductor de tipo n se desplazan hacia la regién de tipo
p, lo que estimula la recombinacion con las vacancias mas cercanas a la frontera
de ambas regiones. Como resultado, se producen regiones de carga espacial

positiva en el semiconductor de tipo n y de carga espacial negativa en el de tipo p

[1].

Ya que estas regiones estan incorporadas en una red con estructura cristalina, no
pueden recombinarse libremente debido a su falta de movilidad. La distribucién de
dichas regiones en la union de los semiconductores establece una barrera de
potencial que limita el fluo de electrones desde la regién n hacia la region p,

manteniendo separados a los portadores de carga en sus respectivas regiones [2].

Cuando las regiones dopadas no estan conectadas a una fuente de voltaje en
polarizacién directa, quedan bloqueadas. Sin embargo, al conectar los polos
correspondientes positivo y negativo de una fuente de voltaje a los extremos de
las regiones dopadas y suministrar la cantidad adecuada de voltaje (ecuacion 1),
se genera una emision de luz debido al flujo de electrones o corriente eléctrica que

se dirige desde el extremo negativo (catodo) hacia el extremo positivo (@anodo).

=15 (" (VIVo) -1)

Ecuacion 1, donde:

| es la corriente eléctrica que fluye a través del LED.
ls es la corriente de saturacion.
V es la tension aplicada al LED.

V, es la tension de umbral.
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2.1.1 Diodos Organicos Emisores de luz OLED

Los diodos organicos emisores de luz, conocidos como OLED por sus siglas en
inglés (Organic Light Emitting Diode), son dispositivos electroluminiscentes
capaces de generar luz mediante capas emisoras organicas bajo la aplicacion de
un voltaje externo. En la actualidad, el campo de la electrénica organica esta
experimentando un crecimiento constante debido a su potencial para proporcionar
semiconductores de bajo costo, ligeros, flexibles en términos mecanicos, versatiles

en disefio, con sintesis quimica y procesamiento sencillos [3-8].

2.1.2 Estructura

Los OLED estan compuestos por dos electrodos, entre los cuales se
encuentran varias capas organicas, incluyendo las capas emisoras (EML), capa de
transferencia de electrones (ETL), capa de transferencia de huecos (HTL) y capa
de inyeccion de huecos (HIL), también conocidas como capas de transporte e

inyeccion de electrones (ver Figura 2.1).

Figura 2.1 Estructura de dispositivo OLED [8].
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2.1.3 Mecanismo de trabajo de los dispositivos OLED

La tecnologia OLED se fundamenta en la inyeccién de cargas opuestas desde
los electrodos hacia los materiales organicos (Figura 2.2). En esta interaccion se
forman excitones, los cuales pueden emitir luz al realizar una transicion desde un

estado excitado a un estado de menor energia [9].
El funcionamiento de los OLED se puede describir de la siguiente manera:

1) Los portadores de carga de electrones y huecos se suministran desde el
catodo hacia el anodo.

2) Los portadores pasan a través de varias capas organicas hacia la EML a
través de un proceso de salto cuantico bajo un campo eléctrico. Alli, se
encuentran y se combinan formando excitones.

3) A través de los procedimientos de relajacion y propagacion, una parte de
los excitones produce fotones.

4) Finalmente, después de atravesar las diferentes capas organicas, una parte
de los fotones se transmiten y emiten luz [10].

EML M
ETLM

+ + —I— mf\_
'_Tt } g AL
W HIL B 1B

T HTL
\J

[

Figura 2.2 Mecanismo de trabajo de dispositivos OLED [23].
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2.2 Luminiscencia

La luminiscencia es un fenébmeno que se manifiesta en materiales con la
capacidad de absorber energia para después re emitirla en forma de fotones de
luz. Los fotones son generados durante un proceso de absorcién-emision y son
causados por transiciones electronicas que ocurren al interior de la estructura

atomica del material [11].

Cuando los materiales luminiscentes absorben energia procedente de una fuente
externa, ésta es absorbida por su estructura electrénica produciendo un fenémeno
conocido como salto cuantico, lo que produce transiciones electronicas desde la
banda de valencia hacia la banda de conduccion, generando asi un fotén de luz
en una frecuencia determinada. ElI Diagrama de Jablonski proporciona una
representacion grafica de los procesos fundamentales involucrados en los

procesos de emision de luz [12].
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Figura 2.2.1: Transiciones energéticas fundamentales que generan la

fluorescencia y la fosforescencia [12].
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2.2.1 Fluorescencia

La fluorescencia es un fenbmeno en el que, las moléculas de un material
organico absorben radiacion electromagnética de fuentes externas, lo que las
hace excitarse y emitir fotones de luz en un proceso de absorcion y emision de
energia. Los atomos o moléculas que se encuentran en un estado excitado
pueden regresar a su estado fundamental al liberar la energia que han absorbido
en forma de fotones de luz. La energia adicional que fue aportada a la estructura
del material durante el proceso de absorcion-emision termina disipandose como

calor a través de vibraciones moleculares [12].

2.2.2 Fosforescencia

La fosforescencia por su parte se diferencia de la fluorescencia por presentar
tiempos de aplazamiento mas prolongados entre la absorcion y la reemision de la
radiacion electromagnética, por lo que los materiales fosforescentes terminan
exhibiendo el fenbmeno de emision durante mucho mas tiempo que los

fluorescentes [12].

2.2.3 Quimioluminiscencia

La quimioluminiscencia es un fendbmeno que se presenta en determinados
compuestos u agentes quimicos que, emiten fotones mientras desarrollan una
reaccion exotérmica. Durante las reacciones quimio luminiscentes se producen
moléculas altamente excitadas, las cuales intentaran regresar a su estado basal,
por lo que la energia liberada por esta clase de reacciones; ademas de ser re

emitida como energia quimica y calor, lo hace en forma de luz [13].
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2.2.4 Electroluminiscencia

Este es el efecto del que se valen dispositivos semiconductores luminiscentes
tanto orgdnicos como inorganicos para emitir luz. En el cual, ocurre un proceso de
generaciéon de emision en forma de fotones debido a la circulacion de una

corriente eléctrica a través de los electrodos del semiconductor [13].

2.2.5 Capas emisivas organicas

Las capas emisivas organicas desempefian un papel crucial para determinar el
rendimiento, el color y la eficiencia de los OLED. La eficiencia de conversion
electron-fotdbn es un parametro clave que se puede evaluar mediante la eficiencia
cuantica (QE), que se refiere a la proporcion numérica de fotones generados en
relacion con los pares electron-hueco inyectados. Esta eficiencia cuantica se
divide a su vez en eficiencia cuantica interna (IQE) y eficiencia cuantica externa
(EQE). La IQE representa la proporcion numérica de fotones generados dentro del
dispositivo, mientras que la EQE es la proporcion numérica de fotones emitidos

fuera del dispositivo en comparacion con los pares electron-hueco inyectados [8].

2.3 Emisores luminiscentes organicos

Los emisores luminiscentes organicos juegan un papel importante en la
determinacion del rendimiento general de los OLED. Actualmente los emisores
luminiscentes tradicionales Unicamente logran una eficiencia cuantica externa
(EQE) no superior al 5 % y por lo tanto, se han realizado muchos esfuerzos para
aumentar la EQE [8].
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2.3.1 Materiales organicos luminiscentes para OLEDs

Los materiales luminiscentes organicos han sido ampliamente estudiados
debido a su potencial aplicacién en dispositivos emisores de luz [14-21]. Sin
embargo, debido al fendbmeno de apilamiento TT—1* intermolecular, las moléculas
organicas muestran un efecto denominado como extincion provocada por

agregacion o “Aggregation Caused Quenching” cuando estas se agregan [22].

El efecto ACQ limita en gran medida su uso en campos como la foto electronica,
especialmente en los dispositivos OLED, porque la emisién a menudo se extingue
cuando las moléculas organicas luminiscentes se utilizan en peliculas en estado
solido [23-25].

Generalmente los luminiscentes organicos poseen nicleos aromaticos planos que
favorecen la aparicion de apilamiento (1r — 1*) (Figura 2.3) cuando se agregan, por

lo que el efecto ACQ se vuelve comln en esta clase de materiales.

Tang etal. (2001) propusieron el concepto de emision inducida por agregacion o
“Aggregation Induced Emission”. A diferencia de los materiales ACQ tradicionales,
los luminiscentes (AIE) muestran una emision muy débil o practicamente
insignificante cuando se encuentran en solucion diluida, pero emiten intensamente

en soluciones concentradas. Por consiguiente, AIE es lo inverso de ACQ [26] [27].

Water fraction (vol %) Perylene Water fraction (vol %) HPS

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 0 10 20 30 40 50 60 70 80 90

Aggregation-Caused Quenching (ACQ) Aggregation-Induced Emission (AL,E.

Figura 2.3 Soluciones de perileno (izquierda) y hexafenilsilol (HPS) (derecha)
con diferentes fracciones de disolvente tomadas bajo irradiacion de luz ultravioleta
(UV) [27].
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2.3.2 Aggregation-Caused Quenching (ACQ)

La tecnologia OLED solo presenta el fendbmeno de la fotoluminiscencia en el
estado sélido, es por ello que no solamente el nivel molecular sino también el
estado de agregacion influird significativamente en el comportamiento de emision
de luz de las moléculas luminiscentes organicas. Esta clase de materiales
muestran comportamientos de emision de luz diferentes desde el nivel molecular
hasta en el estado de agregacion. Las investigaciones sobre materiales
fotoluminiscentes organicos en soluciones diluidas han hecho grandes
contribuciones a la comprension de los procesos de luminiscencia a nivel

molecular [28].

Sin embargo, las conclusiones extraidas de los datos de las soluciones diluidas no
pueden ser extendidas hacia las soluciones concentradas, porque muchos
luminiscentes organicos muestran comportamientos de emision de luz totalmente
diferentes entre soluciones diluidas y concentradas. En muchos casos, la
luminiscencia se extingue debido a altas concentraciones de soluto, lo que se
conoce como extincion provocada por agregacion o “Aggregation Caused
Quenching” (ACQ) [29].

La principal causa de este proceso se asocia con el fenbmeno de apilamiento Tr—1r
intermolecular en soluciones concentradas, es la razén por la cual el efecto de
extincién por concentracion se ha denominado como extincion provocada por

agregacion.

En soluciones diluidas, el efecto ACQ también puede presentarse, por lo que sigue
siendo un obstaculo para el desarrollo de nuevos materiales fotoluminiscentes
organicos debido a que no existe un "disolvente" para el estado sélido. Los anillos
aromaticos, especialmente aquellos con forma de disco, experimentan fuertes
interacciones de apilamiento TT—»1*, lo que promueve la formacién de moléculas

con estructuras no radiativas [14-21].
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2.3.3 Aggregation-Induced Emission (AIE)

En contraste con ACQ, la emision inducida por agregacion o “Aggregation
Induced Emission” (AIE) es un fendbmeno en el que los materiales luminiscentes
exhiben una emisiébn mejorada en soluciones concentradas. La restriccion de
rotaciones intramoleculares se considera la razon principal de este fendmeno [30].
Debido a las propiedades unicas de las moléculas AIE, se pueden aplicar en
dispositivos OLED no dopados y aun asi obtener una alta eficiencia

fotoluminiscente.

El hexafenilsilol (Figura 2.4) fue uno de los primeros emisores organicos a partir de
los cuales se observd y estudié el fendmeno AIE. En los agregados, las moléculas
de este material no se adhieren a través del proceso de apilamiento TT—1* debido
a su forma de aspa. De la misma manera las rotaciones intramoleculares de sus
rotores de arilo se encuentran restringidas debido a su limitacion fisica, esto
bloquea las vias no radiativas y como resultado, esta clase de moléculas se

vuelven emisivas en soluciones concentradas [30].

N
_/

Figura 2.4 Molécula de hexafenilsilol [28].
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Las investigaciones sobre nuevas moléculas AIE han ganado atencion por parte
de la comunidad cientifica y esta clase de agentes luminiscentes han sido

reconocidos como una importante clase de material.

La restriccion de los movimientos intramoleculares o “Restriction of Intramolecular
Motion” (RIM) ha sido reconocida como el fendmeno principal para el mecanismo
de trabajo de las moléculas AIE. De acuerdo a lo observado en este fenGmeno, se
puede concluir que, la rigidez estructural en medios de alta viscosidad, baja
temperatura y el dopaje de croméforos en matrices rigidas puede conducir a una

fuerte emision [27].

2.3.4 Nuevos sistemas AIE

La estructura de una molécula también se ve influenciada por las fuerzas
intramoleculares y entre las moléculas que conforman el agregado. El aumento de
viscosidad, la disminucién de temperatura y el aumento de la presion ha dado
como resultado eficiencias superiores de fotoluminiscencia, debido a las

restricciones extrinsecas Yy a las variaciones estructurales.

Frecuentemente los materiales luminiscentes son moléculas planas con forma de
disco que se encuentran disueltas o molecularmente dispersas en disolventes con
alto grado de pureza. Sin embargo, en el estado solido las moléculas lumindégenas
también pueden estrecharse y experimentar fuertes interacciones de apilamiento
1" (Figura 2.5). El efecto indeseable de la formacion de moléculas adheridas
domina en estos sistemas, lo que lleva al notorio efecto ACQ. Dicho problema
debe tratarse en esta etapa porque los luminiscentes a menudo son utilizados
como soluciones agregadas en disolventes para ser depositados en sustratos para

peliculas en estado solido para aplicaciones de alta tecnologia [27].
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La unién de aliciclicos, el recubrimiento con tensoactivos y la mezcla de polimeros
son métodos ampliamente empleados para impedir la agregacion de cromoforos
[28].

Mientras que los comportamientos de luminiscencia de las moléculas normalmente
se investigan en estado de solucidn, frecuentemente se utilizan como materiales
en estado solido, principalmente para la obtencién de peliculas para la fabricacién

de diodos organicos emisores de luz OLED.

Sin embargo, el efecto ACQ entra en juego también en el estado sélido, lo que ha
impedido que muchos materiales identificados como luminiscentes durante el
proceso de deteccion de soluciones de laboratorio puedan encontrar aplicaciones

de manera sélida en la industria y la ingenieria.

A través del desciframiento de los procesos fotofisicos, se desarrollan estrategias
de disefio estructural para generar nuevos luminiscentes AIE, que puedan mitigar
el efecto ACQ, entre los que destacan cadenas ramificadas, ciclicos voluminosos,
torceduras de espiro y cufias dendriticas se han unido covalentemente a anillos

aromaticos para obstruir las interacciones de apilamiento TT—1* [30].

Figura 2.5 Interaccién de apilamiento T—1* en anillos aromaticos [30].
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2.4 Moléculas conjugadas orgéanicas para OLEDs

En la actualidad, tanto emisores de moléculas conjugadas como emisores
poliméricos se utilizan en diversas aplicaciones de tecnologia OLED. Sin embargo,
las propiedades Unicas de los semiconductores organicos se basan en gran
medida en su versatilidad para sintetizar moléculas conjugadas multifuncionales
(Figura 2.6). Las moléculas pequefias con capacidad de transporte bipolar han
demostrado ser extremadamente efectivas al proporcionar unidades activas en
emisores poliméricos. Este enfoque ofrece la posibilidad de lograr OLED eficientes

y estables, incluso en dispositivos simples de un solo componente.

Para ajustar las propiedades Opticas y los niveles de energia de los
semiconductores organicos, se ha desarrollado una metodologia de sintesis de
moléculas conjugadas ambipolares organicas. En esta metodologia, se incorporan
segmentos dopantes de tipo PN en una sola molécula, lo que permite un control
preciso de sus propiedades [31]. Esta estrategia de sintesis ofrece una mayor
flexibilidad en la modulacion de las propiedades y rendimiento de los OLED,

abriendo nuevas posibilidades en el disefio y aplicacion de estos dispositivos.

Moléculas Conjugadas Ambipolares
Orgdnicas

Nivel de Band-Gap

Energia

Inyeccion y
Transporte de
Portadores

Longitud de Onda
de Emisidn

Figura 2.6 Parametros y aplicaciones en moléculas conjugadas organicas [31].
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2.4.1 Moléculas conjugadas organicas para emisores de luz azul

La obtencion de OLED azules con alto brillo y fidelidad de color sigue siendo un
desafio significativo en el desarrollo de pantallas a todo color. A diferencia de otros
colores, los materiales emisores de luz azul han mostrado limitaciones en términos

de brillo y rendimiento en comparacion con sus contrapartes [32].

Debido a que la mayoria de los materiales desarrollados hasta la fecha sufren del
efecto ACQ, la mayoria de los OLED azules siempre usan un sistema dopante. Sin
embargo, el desarrollo de materiales emisores de luz azul de alto rendimiento
adecuados para OLED azules no dopados continla presentado serios problemas
de fabricacién. Los materiales emisores de luz ambipolares (Figura 2.7) pueden
facilitar la formacion de excitones y mejorar el equilibrio de carga en los OLED
azules [33]. Por lo tanto, la incorporacién de donadores y aceptores de electrones
en materiales emisores de luz puede mejorar significativamente la eficiencia

electroluminiscente (EL) [31].

Figura 2.7: Emisor fluorescente ambipolar para la fabricacion de OLEDs azules no

dopados altamente eficientes [31].
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2.4.2 Moléculas conjugadas para emisores de luz blanca

Los dispositivos emisores de luz organicos blancos WOLED han despertado un
gran interés en la comunidad cientifica debido a las ventajas que presentan en

aplicaciones de iluminacion.

Una emision de luz blanca esta compuesta de los tres colores primarios RGB y
cubre un amplio espectro de la radiacién electromagnética, abarcando desde los
400 hasta los 700 nm.

Debido a sus ventajas de facilidad de fabricacion y procesamiento de bajo costo,
los materiales fotoluminiscentes de luz blanca de un solo componente (Figura 2.9)
son altamente deseados debido a su potencial aplicacion en OLEDs y pantallas

planas [34].

Sin embargo, la mayoria de los WOLED informados hasta ahora se han basado en
el uso de una combinacion de varios componentes organicos que emiten
diferentes colores de luz para abarcar el espectro electromagnético de luz visible
[31] [35].

N/S\N
\_/

Figura 2.8 Molécula emisora de luz blanca que consisten en especies emisoras de

fotoluminiscentes [35].
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2.4.3 Moléculas conjugadas para emisores supermoleculares

La busqueda de nuevos materiales organicos con propiedades especiales es un
proceso en constante avance, debido a las posibilidades que existen para

sintetizar moléculas conjugadas luminiscentes.

El estudio de las distintas variables que envuelven el comportamiento emisivo de
los emisores organicos son particularmente relevantes para el disefio y desarrollo
de nuevos materiales fotoluminiscentes y su aplicacibn en dispositivos

optoelectronicos (Figura 2.8).

Un requisito importante para este objetivo es la modulacién de los niveles de
energia de los orbitales HOMO y LUMO de las moléculas conjugadas ambipolares
organicas, lo que podria lograrse introduciendo grupos funcionales de dopantes
con estructura Donor-Acceptor. Esta estrategia permite el disefio de moléculas
conjugadas emisoras en cualquier longitud de onda del espectro de luz visible [31].
Lo anterior posibilita la creacién de materiales fotoluminiscentes que pueden
adaptarse a una amplia gama de aplicaciones en dispositivos optoelectrénicos,

como pantallas OLED, sensores y sistemas de iluminacién avanzados.

C16H330

Figura 2.9 Oligbmeros cuadrupolares para ajustar la emision a nivel molecular y la

modulacion del comportamiento de gelificacion a nivel supramolecular [31].
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2.5 Deposito de peliculas

Para aprovechar al maximo la tecnologia OLED, se ha realizado un gran
esfuerzo en la optimizacién de las técnicas de depdsito de materiales para lograr

un bajo desperdicio y una fabricacion de alto rendimiento.

Entre las muchas y bien conocidas técnicas, recientemente se ha demostrado que
el método de depdsito por pulverizacion o “Spray Pirdlisis” es eficaz para la
elaboracion de una amplia gama de dispositivos luminiscentes. Esta técnica se
caracteriza por una gran versatilidad en la eleccion de los materiales utilizables,

asi como un control preciso en el espesor de las peliculas depositadas [36].

Se conoce como nano pelicula o pelicula a una fina capa de material que va
desde unos cuantos nandémetros hasta varios micrometros de espesor. La sintesis
de materiales como peliculas en sustratos es un proceso conocido como depdésito
[37]. En aplicaciones tecnolégicas este es un paso esencial en la fabricacion de

dispositivos electronicos.

Los avances en las técnicas modernas de depésito de peliculas han impulsado
una amplia gama de avances en diversas areas tecnoldgicas. Estas técnicas han
tenido un impacto significativo en campos como medios de almacenamiento digital
de alta capacidad, semiconductores organicos como OLED, recubrimientos
Opticos para una variedad de lentes, asi como en la produccién y almacenamiento

de energia fotovoltaica a través de baterias de litio.

Una estructura conformada por dos o mas peliculas se denomina multicapa. La
seleccion de los tipos de peliculas utilizadas en una estructura multicapa depende
de las propiedades deseadas y los requisitos especificos de la aplicacion. Por
ejemplo, se pueden fabricar peliculas con propiedades Opticas especiales, como
alta transmitancia y capacidad de bloqueo de ciertas longitudes de onda de luz, en

aplicaciones relacionadas con recubrimientos Opticos:
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a) Peliculas épticas:

Para crear revestimientos reflectantes o anti reflectantes, células solares,
pantallas, guias de ondas, conjuntos de fotodetectores y discos de

memoria.

Para peliculas eléctricas o electronicas.

Para fabricar aisladores o0 conductores, semiconductores, circuitos
integrados, células solares y conjuntos de fotodetectores vy

accionamientos piezoeléctricos.

b) Peliculas magnéticas:

En discos de memoria.

c) Peliculas quimicas:

Para resistir aleaciones, difusion, oxidacién o corrosion y en sensores

para gases y liquidos.

d) Peliculas térmicas:

Para crear capas de barrera y disipadores de calor.

e) Peliculas mecénicas:

En recubrimientos tribolégicos para proteger contra el desgaste, impartir

dureza y micro adherencia y aprovechar las propiedades micro

mecanicas.
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2.5.1 Procesos De Depoésito De Peliculas

El término depdsito se refiere al acto de aplicar una pelicula de material sobre
una superficie plana. Esto puede implicar depositar una pelicula sobre un sustrato

limpio o bien, sobre una pila de capas previamente depositadas.

Los procesos modernos de depdsito de peliculas controlan el espesor de la capa
con un alto margen de precision, para que esta tenga hasta un maximo de 100 nm
de espesor. En ambos casos, el depésito de capas atdmicas y el depésito de
capas moleculares solamente permiten depositar una sola capa de material a la
vez. Para clasificar las técnicas de depdsito de peliculas, se pueden agrupar en
dos categorias principales: procesos fisicos y procesos quimicos (Figura 2.10)
[38].

Procesos

Térmicos
Procesos

Fisicos
Pulverizacion o
atomizacion

Procesos de
depdsito de . cVvD

 peliculas delgadas

Laser

CcvD
Procesos

Quimicos
Thermal

CcvD

| Plasma Enhanced
CcvD

Figura 2.10 Diagrama de métodos de depdsito [38].
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2.5.2 Deposito Fisico

El deposito fisico es un proceso que hace uso de medios principalmente
electromecanicos y termodinamicos, para formar una pelicula solida sobre un

sustrato.

En la actualidad, la fabricacién de la gran mayoria de los materiales utilizados en
la industria para la produccion de bienes y servicios se realiza mediante procesos
de fabricacién que requieren entornos de produccidon con un riguroso control de
variables fisicas. Estos procesos se caracterizan por no depender generalmente

de reacciones quimicas para el almacenamiento o manejo de los materiales.

Los métodos de depdsito, incluyendo el depdsito fisico de vapor o “Physical Vapor
Deposition” (PVD), son considerados como la forma comun de depésito de
materiales en forma de peliculas de capa delgada. El mecanismo general de estos
procesos se logra cambiando la fase del material de sélida a fase de vapor y
regresandolo nuevamente a la fase sdélida sobre la superficie deseada. Este
proceso tiene lugar dentro de camaras de alto vacio y bajo condiciones

atmosféricas controladas [38].

2.5.3 Deposito por evaporacion de haz de electrones

Esta clase de proceso de deposito de peliculas por evaporacion de material es
un excelente método en el cual, se utiliza un filamento para producir un intenso
haz de electrones, que es dirigido mediante campos electromagnéticos para
impactar el material a depositar y asi vaporizarlo. Esto ocurre dentro de una
camara con barrido de atmosfera y sellada al alto vacio. Como resultado, las
peliculas preparadas mediante evaporacion de haz de electrones exhiben una

excelente calidad estructural y una alta pureza [39].
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2.5.4 Deposito por Laser Pulsado (PLD)

El depodsito por laser pulsado o “Pulsed Laser Deposition” (PLD) es un
procedimiento ampliamente utilizado para la fabricacion de peliculas. Se hace uso
de un rayo laser de alta potencia que se enfoca dentro de una camara sellada
para impactar una muestra de material que va a ser depositada, vaporizandola en
forma de peliculas sobre una superficie plana como una oblea de silicio o un
sustrato. Este proceso debe de suceder en condiciones de alto vacio asi como en

presencia de un barrido de atmosfera por un gas inerte de fondo.

Un método utilizado para retirar una capa de material de una superficie solida es la
ablacion laser, el cual se realiza mediante la aplicacion de un rayo laser en la zona
de interés. Cuando el fluo de radiacién es bajo, la superficie del material se
calienta al absorber la energia del rayo y a continuacion, este se sublima o se
vaporiza y si ducho flujo de radiacion es altamente intenso, el material se
transformara en un plasma que se expande hacia el sustrato por efecto de la

repulsion de Coulomb [40].

2.5.5 Deposito quimico

A diferencia de los procesos de depésito fisico, los métodos de depdsito
quimico emplean un fluido precursor que experimenta una reaccién quimica a
medida que se deposita sobre una superficie sélida, formando asi una capa de
material. Debido a que el fluido envuelve al objeto sélido, la propagacion del
material depositado a través de esta técnica ocurre de manera uniforme y se

extiende en todas las direcciones por efecto de la gravedad.

En contraste con los procesos de depdsito fisico, donde el material se vaporiza y

luego se condensa sobre la superficie, en el depdsito quimico se utiliza un fluido
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precursor que experimenta cambios quimicos mientras se deposita. Este precursor

reacciona con la superficie solida, generando una capa de material.

El depdsito quimico se caracteriza también por su fase precursora, por ejemplo;
muchos procesos de galvanoplastia anticuados son inducidos por reactivos
depositados dentro de la solucion [38].

Actualmente en la fabricacion de semiconductores, se hace uso de técnicas de
deposito quimico mas desarrolladas, que se emplean para fabricar conductores de
microchips avanzados. Los métodos por depésito quimico mas empleados en la
industria y la investigacion para el depdésito de peliculas pueden clasificarse de

acuerdo con el diagrama mostrado en la Figura 2.11.

Chemical Vapor

Deposition (CVD)
Fase Gaseosa -
Atomic Layer
Deposition (ALD)
Procesos de
deposicion Sol-Gel
quimica
Dip-Coating
Solucion

Spin-Coating

SpraysRirolisis

Figura 2.11 Procesos de depdsito quimico para pelicula [38].
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2.5.6 Deposito quimico de Vapor (CVD)

El depdsito quimico de vapor o “Chemical Vapor Deposition” (CVD) es
ampliamente utilizado en la industria de los semiconductores para generar

peliculas extremadamente delgadas, de alta pureza y con un alto rendimiento de
material.

Las peliculas se obtienen exponiendo la superficie sobre la cual se va a realizar el
depdsito, a varios reactivos volatiles los cuales reaccionan y se descomponen
sobre la superficie deseada para obtener un depdsito de material. Como
subproducto de estas reacciones, habitualmente se obtienen gases altamente
volatiles, que son descartados por medio de un barrido de atmosfera inerte que

pasa a través de la camara de reaccion.

CVD es utlizado para producir peliculas de diversos materiales, incluyendo el
grafito, el grafeno y 6xido de grafeno, entre otros alétropos del carbono. Sin
embargo, esta técnica requiere de elevadas temperaturas para realizar el
depdsito, asi como de mezclas de gases que reaccionen en el interior de la

camara para neutralizar subproductos volatiles [41].

2.5.7 Deposito de capa atomica (ALD)

El depédsito de capa atémica o “Atomic Layer Deposition” (ALD) es una técnica
de produccion clave en la industria de los dispositivos semiconductores modernos.
Esta técnica permite fabricar peliculas extremadamente delgadas y precisas,
haciendo uso como precursor de (CVD), asi como de 2 agentes en estado
gaseoso, los cuales reaccionan de manera individual y a baja presién sobre la
superficie de una oblea o sustrato en la cual se esta realizando el depdsito de
material [42].
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La principal diferencia con CVD radica en que los agentes precursores no estan
presentes dentro de la camara de reaccion al mismo tiempo, sino que cada uno se
aplica individualmente y de manera ciclica para hacer crecer una delgada pelicula

de material uniformemente distribuida a lo largo de la superficie de depdsito.

ALD puede utilizarse en la produccién de transistores de efecto de campo
organicos (OFET), gracias a que es una técnica de depdsito de peliculas que no

requiere de altas temperaturas para operar [43].

Durante cada aplicacion, las moléculas precursoras son entregadas por un gas
portador inerte, para que interactien de manera auto limitante con la superficie del
material. Una vez que los precursores reaccionan con todos los sitios superficiales
disponibles, el excedente es purgado del sistema. Este proceso conocido como
ciclo ALD, estd determinado por la naturaleza de la reaccidn precursor y
superficie, por lo que de esta depende la cantidad maxima de material depositado
por cada ciclo [43] [44].

La desventaja mas notoria del proceso ALD es su tiempo de trabajo, ya que
generalmente es mucho mas lento comparado con otros procesos de depdésito de

peliculas, especialmente cuando el objetivo a depositar es una pelicula multicapa.

2.5.8 Recubrimiento por inmersion (Dip-Coating)

La técnica de recubrimiento por inmersion, también conocida como "Dip-
Coating", es un método ampliamente utilizado principalmente en la industria para
depositar peliculas delgadas fabricadas a partir de compuestos inorganicos u
organometalicos. El proceso involucra sumergir completamente un sustrato dentro
de un bafo liquido el cual, contiene los agentes precursores en forma de

polimeros o moléculas.
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Durante el recubrimiento, el sustrato se sumerge lentamente en el bafo liquido y
luego se retira de manera controlada. A medida que el sustrato se levanta del
bafo, se forma una capa delgada de material precursor en su superficie debido a

la adhesion y la eliminacion del exceso de liquido.

Durante este proceso, el aumento de la concentracion forza a los precursores a
estar muy cerca, lo que hace que se concentren rdpidamente en la superficie del
sustrato. Finalmente, la etapa de secado se superpone a las etapas de
agregacion-gelificacion estableciendo un lapso de varios segundos para que

ocurran las reacciones de condensacion.

El espesor de la pelicula esta directamente relacionado con la posicion en la que
se sumerge el material, asi como la velocidad con la que este es retirado del bafio
[45]. El recubrimiento por inmersién es ampliamente utilizado en la industria y la

investigacion debido a su simplicidad y bajo costo.

2.5.9 Spray Pirdlisis

El proceso de Spray Pirdlisis se utiliza extensamente en la industria para
depositar peliculas mediante la pulverizacion de una solucion precursora sobre
una superficie. Esta técnica es altamente versatil y de bajo costo, y especialmente
eficaz en la generacion de particulas micrométricas (alrededor de 0.5 um de

didmetro).

En este proceso, una solucién se atomiza utilizando un gas neutro como portador,
formando particulas que son rociadas sobre un sustrato previamente calentado
mediante una plancha de calor. Los reactivos son escogidos de manera cuidadosa
para que los productos del compuesto deseado sean volatiles a la temperatura de
deposito.
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Un sistema convencional de Spray Pirdlisis (Figura 2.12) se compone por una

boquilla de pulverizacién, una plancha de calentamiento con control de

temperatura y un compresor de gas neutro [46].

Dispositivo Pulverizador

Compresor de gas neutro

Boquilla de Pulverizacion

Spray

Plancha de calentamiento

Figura 2.12 Sistema convencional de Spray Pirdlisis.

Este es un proceso de flujo continuo que opera a presién ambiental, por lo que es
mucho mas econdémico en comparacion con técnicas de depdsito al vacio como

CVD, que requiere de procesos Yy dispositivos de control mucho mas costosos.

2.6 Proceso de deposito de peliculapor Spray Pirdlisis

En todos los procesos de depdsito por Spray Pirdlisis, las propiedades de la
pelicula dependen principalmente de la tasa de flujo del gas portador, el radio de
la particula, la concentracion y la tasa de flujo de la solucion, la composicion del

gas portador y la temperatura del sustrato.
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El espesor de la pelicula depositada depende de mudltiples factores, entre ellos, la
distancia entre el pulverizador y el sustrato, la temperatura del sustrato y del

ambiente circundante, la concentracion y la cantidad de solucion precursora [46].

El proceso de pulverizacion es otra variable importante en el depésito de peliculas
por Spray Pirélisis. Durante el proceso en el que la particula aterriza, reacciona y
el solvente se evapora, las investigaciones dan como resultado que la cantidad
maxima de particulas que tienen el tamafio y el impulso para aterrizar y aplanarse
sobre el sustrato son también variables importantes. Dependiendo de su velocidad
y direccion del flujo, una particula se aplanara, saltara a lo largo de la superficie o

quedara inmovil [47].

2.7 Técnicas de pulverizacion

Las operaciones criticas para la técnica de pirdlisis por pulverizacion son la
preparacion de gotas finas, asi como su descomposicion térmica en lugar, tiempo

y forma.

Los pulverizadores o atomizadores de boquilla generalmente se utilizan para rociar
soluciones para la preparaciéon de peliculas. Sin embargo, esta clase de
dispositivos generalmente no son lo suficientemente efectivos para obtener
particulas de un tamafio micrométrico reproducible, ni para controlar su

distribucion sobre el area de trabajo.
En consecuencia, se han desarrollado nuevas técnicas de pulverizacion y se han

utilizado eficazmente para la preparacion de peliculas delgadas. Algunas de estas

técnicas se describen a continuacion [46].
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2.7.1 Pulverizacion nebulizada ultrasénica

La atomizacion ultrasénica tiene la desventaja de un bajo rendimiento, pero
tiene la ventaja de una distribucion de tamafio de particula mas uniforme en
comparacion con la pulverizacibn neumatica, y por tanto, el rocio que aterriza

sobre el sustrato tendra una distribucion de tamafio de particula mas preciso [62].

La solucién precursora se convierte en pequefias particulas por la frecuencia de
las ondas ultrasonicas, llegando a conseguir tamafios micrométricos o hasta
submicrométricos, asi como una distribucién de tamafio uniforme y sin inercia en
Su movimiento para que puedan ser transportadas por los gases portadores sin

sufrir calentamiento.

El solvente se evapora a medida que las particulas se acercan al sustrato y los
reactivos se difunden mediante una reaccion heterogénea que conduce a la
formacion de peliculas sélidas delgadas. La principal ventaja de este método es
gue el caudal de gas es independiente del caudal de aerosol, lo que no ocurre con

la pulverizacion neumatica [46].

2.7.2 Pulverizacion neumatica con aire comprimido

En la pulverizacion neumatica, la solucién precursora se suministra a través de
una boquilla de pulverizacion y un compresor de aire (Figura 2.13). El aire
comprimido requerido para la pulverizacion es liberado por un sistema electrénico
de control para permitir que este emerja del circuito de aire, arrastrando la solucién
con una alta precision. Posteriormente, la solucién pulverizada es disparada hacia

la superficie mediante un chorro de aire extremadamente rapido.
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Una de las variables mas criticas de este proceso es la velocidad a la que salen

disparados los chorros de aire de la boquilla de pulverizacion [49].

El método no esta libre de ciertas desventajas, tales como posibles pérdidas de

material en caso de exceso de rociado, asi como riesgos de defectos superficiales.

Compresor
de
aire

Dispositivo Pulverizador

Figura 2.13 Sistema de pulverizacion neumética.

2.7.3 Pulverizacion Hidraulica

En el método de atomizacion hidraulica sin aire, se utiliza una presion
extremadamente alta, generalmente de alrededor de 200 a 400 bares, para aplicar
fuerza sobre la solucion precursora a través de una boquilla especializada. La alta
velocidad y la presion generan un efecto de atomizacion inmediato en el chorro de
solucién justo después de salir de la boquilla, haciendo que se disperse a alta
velocidad [49].
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Mediante la atomizacion hidraulica se consiguen particulas con mayor
uniformidad. Sin embargo, este proceso causa niveles de ruido demasiado altos y

requiere también de equipos costosos.

2.7.4 Pirdlisis por pulverizacion electrostatica

En el proceso de pirdlisis por pulverizacion electrostatica, la pulverizacion de la
solucién precursora se logra a través de la aplicacion de una fuerza electro

hidrodinamica.

Este método involucra el uso de un sustrato conductor eléctrico y una boquilla
capilar de metal que estd conectada a la solucion. La distancia entre la boquilla y
el sustrato se mantiene corta [52]. A continuacion, se aplica un voltaje de corriente
continua entre la boquilla y el sustrato, lo que genera un rocio de la solucién
precursora. Por el proceso de pirdlisis de los precursores, se deposita una fina

capa sobre la superficie del sustrato.

Un aspecto crucial en este método de pulverizacion es la conductividad eléctrica
del material de recubrimiento. Es necesario que el material tenga propiedades
conductoras para que pueda responder a la fuerza electrohidrodinamica generada

y permitir una distribucion uniforme del rocio durante la pulverizacion.

La cinética de depdsito y la morfologia de la capa estan influenciadas por la
temperatura del sustrato, la velocidad de flujo, las propiedades fisicas de la
solucion precursora y la evaporacion del solvente antes que el rocio de particulas

alcance la temperatura del sustrato.

La principal ventaja de esta técnica es que la morfologia de la capa ya sea densa

0 porosa, puede controlarse simplemente ajustando el tiempo de depdsito [46].
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2.8 Spin Coating

Spin Coating se emplea en la produccion de peliculas delgadas para aplicar

capas de diferentes materiales en solucién sobre sustratos.

El proceso inicia al colocar el sustrato y la solucién sobre una plataforma giratoria
(Figura 2.14). Posteriormente, se aplica un programa de centrifugacion. La
solucion utilizada se extiende de manera uniforme sobre el sustrato gracias a la
fuerza centrifuga. El espesor de la capa depositada se controla mediante la

viscosidad de la solucion de recubrimiento y la velocidad de rotacion.

Spin Coating presenta una desventaja importante en relaciéon al tamafio del
sustrato. A medida que este aumenta, se vuelve mas dificil alcanzar una alta
velocidad de centrifugado, afectando negativamente el adelgazamiento de la
pelicula. Ademas, la eficiencia del material es bastante baja. Aproximadamente
entre 95y 98 % del material utilizado se desperdicia durante el proceso, y solo un

2 al 5 % se distribuye efectivamente [53].

Figura 2.14 Imagen ilustrativa de dispositivo de Spin Coating [54].
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Capitulo Il

Desarrollo Experimental

En este capitulo se describen los equipos que fueron utilizados para la
caracterizacibn por espectrometria. de masas y Espectroscopia FT-IR,

confirmando la obtencion del producto.

Se describen los equipos para la caracterizacion Optica por espectrometria de
absorcion UV-Vis y de fluorescencia, y de caracterizacion electroquimica por

Voltamperometria ciclica.

Se hace uso del dispositivo de depdsito de peliculas que fue fabricado empleando
componentes reciclados para realizar el depésito de BQT sobre sustratos, con el

objetivo de ayudar a facilitar la caracterizacion optica.

BQT fue analizado mediante las técnicas de FT-IR, Resonancia Magnética
Nuclear RMN H!' y espectrometria de masas para verificar la obtencion del
compuesto. Para la caracterizacion optica lineal, se emplearon espectrofotometria
de fluorescencia y UV-Vis, obteniéndose valores maximos de absorcion y emision

en solucion de 408 nm y 539 nm, respectivamente.

La banda de energia prohibida éptica en la pelicula se determiné en 1,95 eV.

Ademas, se observo que BQT exhibe emision inducida por agregacion o (AlE).

La molécula muestra absorcion de dos fotones con un indice de refraccion no
lineal negativo. Mediante voltamperometria ciclica, se determinaron los niveles de
energia HOMO y LUMO (-5,39 eV y -3,67 eV) y banda prohibida electroquimica (-
1,72 eV).
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La sintesis, caracterizacion e implementacion de macromoléculas con un sistema
T conjugado en dispositivos optoelectronicos [1-3], asi como las propiedades
Opticas [4,5] y electronicas [6-8] intrinsecas de este tipo de moléculas, junto con
su facilidad de procesamiento en forma de peliculas [9], resultan muy atractivas
para ser utilizadas en dispositivos como diodos laser semiconductores organicos
OSLD, transistores de efecto de campo organicos OFET [10-12] y diodos

organicos emisores de luz OLED [13,14].

El disefio de polimeros conjugados y moléculas de menor peso molecular requiere
de una estrategia racionalizada, basada en la alternancia de diferentes fracciones
donadoras débiles y aceptoras de electrones fuertes [15], lo que permite modificar
los niveles de HOMO y LUMO de los materiales, afectando la distribucion de la
densidad de los electrones a lo largo de la molécula y la deslocalizacién de los

orbitales 11 [16].

Uno de los compuestos organicos mas atractivos es la quinolina [17,18], un
heterociclo que se usa en campos como la medicina [19-21] y la optoelectrénica
[22].

Esta molécula también ha sido reportada en la literatura como un compuesto ideal
para ser utilizada en materiales con propiedades 6pticas no lineales (NLO) [23,24],
ya que los derivados de la quinolina a menudo exhiben constantes dieléctricas

bajas, respuestas ultrarrapidas y electronica de banda ancha [25].

En materiales con propiedades Opticas no lineales (NLO), los procesos de
transporte de carga intramolecular (ICT) desempefian un papel crucial para la

obtencién de nuevos compuestos con caracteristicas sobresalientes.

Los procesos eficientes de transporte de carga intramolecular contribuyen
significativamente a las propiedades opticas no lineales del material, permitiendo

su aplicacioén en dispositivos y tecnologias relacionadas con la optoelectrénica.
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3.1 Equipo Utilizado

Los estudios de Espectroscopia Infrarroja por Transformada de Fourier (FT-IR)
se realizaron con un espectrofotometro de Infrarrojo Perkin Elmer Frontier con
Transformada de Fourier (Figura 3.1). Por otro lado, los espectros de masas se

obtuvieron empleando un espectrometro de masas A JEOL GCmate ™.

3
AN
IS

£

Figura 3.1: Espectrofotdmetro de Infrarrojo Perkin Elmer Frontier [26].

Los estudios de Espectroscopia Ultravioleta Visible (UV-Vis) se realizaron en un
espectrometro Perkin-Elmer modelo Lambda XLS (Figura 3.2). De igual manera,
para los espectros de emisidn, se empled el espectrdmetro Perkin Elmer LS55
(Figura 3.3).

Figura 3.2: Espectrometro Perkin-Elmer modelo Lambda XLS [26].

54



Figura 3.3: Espectrometro Perkin-Elmer modelo LS55 [26].

Las mediciones de voltamperometria ciclica (CV) se realizaron en un arreglo
electroquimico tipico de 3 electrodos conectado a un potenciostato galvanostato
PARSTAT® 2273 de Princeton Applied Research.

El electrolito utilizado fue una solucion de hexafluorofosfato de tetrabutilamonio

(BU4NPF6) 0,1 M en atmoésfera de nitrégeno a temperatura ambiente utilizando

acetonitrilo anhidro. Se realiz6é el barrido a una velocidad de 50 mV /s.

PARSTAT 2273
Advanced Electrochemical System

Figura 3.4: Potenciostato/galvanostato PARSTAT® 2273 [27].
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3.2 Disefio molecular y calculos teoricos

Los calculos de la densidad tedrica funcional DFT se realizaron con el software
de Gaussian 09w [20,72] en el nivel teérico B3LYP/ 6-31+G (d, p). Los calculos de

orbitales de frontera se realizaron en la geometria optimizada.

Las transiciones lineales de absorcion se estimaron a partir de las estructuras
moleculares optimizadas usando la teoria del funcional de la densidad tiempo-
dependiente TD-DFT en el nivel te6rico CAM -B3LYP/ 6-31+G (d, p), con el
modelo de solvente CPCM (cloroformo).

El espectro de emision se obtuvo por CAM-B3LYP/ 6-31+G (d, p). La
hiperpolarizabilidad de primer orden B0 del sistema molecular y las propiedades
relacionadas (u, a) de BQT se determinaron mediante célculos utilizando
B3LYP/6-31G (d, p) [28].

3.3 Reactivos Y Disolventes

En la sintesis de la Bisquinolina BQT, se emplearon materiales solidos y se
manipularon tal como se adquirieron. Los disolventes de grado reactivo utilizados
en las sintesis fueron previamente destilados con los agentes secantes
correspondientes.

Para los estudios espectroscopicos, se emplearon disolventes deuterados,
mientras que para los estudios Opticos se utilizaron disolventes HPLC. Todos los
materiales utilizados en esta investigacion se almacenaron sellados a temperatura
ambiente y fueron adquiridos en Sigma-Aldrich. La Tabla 1 muestra los materiales

utilizados.
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Tabla 1: Materiales utilizados para la sintesis de BQT.

Producto Formula P.M P.F.°C | P.E.°C| Caracteristicas
Quimica g/mol
2-metil-quinolina CoH/N 143.2 -15 237 Polvo blanco
2,5-tiofencarboxaldehido | CgHgOS. 140.2 Polvo blanco
Cloroformo CHsCls 1194 61 Liquido incoloro

3.4 Mecanismo de reaccion: Condensacion de Knoevenagel

La sintesis de moléculas con potenciales aplicaciones en optoelectronica [29—
31] y especialmente para aplicaciones (NLO) [32,33], generalmente requiere de
reacciones quimicas complejas con altos costos para los catalizadores y solventes
utilizados [34-36].

Esto ha llevado a la busqueda de reacciones sencillas con procesos de
purificaciéon que garanticen altos rendimientos y sean opciones econémicamente
viables [32].

Una alternativa altamente recomendable es utilizar la reacciébn de condensacion
de Knoevenagel [37,38], una condensacion alddlica que suele caracterizarse por

sus altos rendimientos de reaccion.

Las bisquinolinas con altos rendimientos cuanticos y buenas propiedades de
transporte de carga han sido reportadas para ser utilizadas en el desarrollo de

sensores y OLEDs con buenos resultados [39].

57




3.5 Sintesis de la Bisquinolina

2,5-bis  ((E)-2-(quinolin-2-yl) vinyl) thiophene (BQT): Se adapta un
refrigerante a un matraz de destilacion con un globo de 100 mL con 10 mL de
anhidrido acético y un agitador magnético (Figura 3.1). Se afiaden al matraz 2,5-
tiofenodicarboxaldehido y 2-metilquinolina en wuna proporcion de 1:2. A

continuacion, se somete a reflujo a una temperatura de 120°C durante 8 horas.

El producto de la reaccion se deja enfriar a temperatura ambiente, luego se vierte
en un vaso de precipitados con aproximadamente 100 mL de hielo y se deja
agitar. Finalmente, la solucién se purifica por filtracion seguida de un enjuague

completo con 100 mL de etanol.

Se obtiene un rendimiento de 80 mg (81%) de un compuesto naranja.

Figura 3.5: Sintesis de la Bisquinolina BQT.
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En la Figura 3.1, se describe el mecanismo de reaccion de Knovenagel para la
sintesis de BQT, realizada en medio anhidrido acético a una temperatura de
120°C.

La reaccion se inicia cuando una molécula de anhidrido acético extrae uno de los
atomos de hidrogeno del grupo metileno, generando un carbanion que se une de

manera nucleofilica al centro positivo de una molécula de aldehido.

El compuesto alcéxido resultante se estabiliza mediante la protonacion con la
molécula de anhidrido acético, dando lugar a la formacion de una molécula de
alcohol. Debido a las condiciones de temperatura durante la reaccion, este alcohol
experimenta una deshidratacion, lo que resulta en la formacion de un compuesto

carbonilico a, B insaturado.

XX

. H y
NN SNo”” )k)k
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Figura 3.6: Mecanismo de reaccién de Knoevenagel para la sintesis de BQT.
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3.6 Caracterizacion Optica en soluciony en pelicula

Las propiedades o6pticas de BQT fueron estudiadas mediante la técnica de
espectroscopia de absorcion UV-Vis, generando un espectro de absorbancia que
permite determinar las transiciones intermoleculares TT—1*. A continuacion, para
calcular el bandgap o6ptico Eg(opt), se consideran los valores obtenidos de

absorcion maxima en relacion con la ecuacion 1 [40].

s Ve h*c
Energia del Foton = A

Ecuacién 1

Los estudios Opticos realizados en solucién se desarrollaron en concentraciones
de 0.04 mg / mL. Asimismo, los estudios Opticos en pelicula se realizaron en una
concentracién de 0.5 mg/mL sobre sustratos de sustrato de vidrio, la molécula fue
depositada empleando un dispositivo de depdsito de peliculas fabricado con
componentes de facil acceso.

El rendimiento cuantico de fluorescencia (¢), es un efecto fotoquimico que
conserva una relaciéon entre el numero de moléculas capaces de emitir durante el
proceso de fluorescencia por cada foton absorbido [41]. Se utilizd para conocer las

caracteristicas del espectro de emision de BQT, de acuerdo a la ecuacion 2.

¢ _nuamero de fotones emitidos

numero de fotones absorbidos

Ecuacién 2
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3.7 Z-scan

Las propiedades Opticas no lineales de BQT disuelto en cloroformo se
determinaron mediante Z-scan. La Figura 3.7 muestra la configuracion

experimental utilizada para obtener los datos del escaneo de la muestra.

Se utilizaron 2 aperturas, abierta y cerrada. Se hace uso de un haz de luz laser de
onda continua (A = 532 nm). Se utilizd una lente convergente L con una distancia

focal f = 15 cm para enfocar el laser en una celda de cuarzo de 1 ml.

La celda contiene 0,5 ml del liquido a examinar y se mueve en la direccion Z en
pasos de 1 mm. Los datos de transmitancia se midieron utilizando un medidor de

potencia modelo 2935T-C y un sensor Optico 918-SL, ambos de Newport.

Se utilizé una apertura circular de 0,5 cm de diametro para la configuracion de

apertura cerrada.

Aperture

L o
ens Sample I $
‘ :' “ ~ | Photodetector
Laser ' I
b
eam -z' 20 : +z

1.0+

0.8

0.8+

0.7

0.6

0.54

Normalized Transmittance

0.4+

y
40 -30 20 -10 0O 10 20 30 40
Z (mm)

Figura 3.6: Mecanismo de reaccidén de Knoevenagel para la sintesis de BQT.
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3.8 Voltamperometriaciclica

Las mediciones de voltamperometria ciclica (CV) se realizaron en un arreglo
electroquimico tipico de 3 electrodos conectado a un potenciostato/galvanostato
PARSTAT® 2273, en una solucion de 0,1 M de hexafluorofosfato de

tetrabutilamonio (BusNPFs).

El electrodo de trabajo fue una lamina de 6xido de indio y estafio (ITO) con una
pelicula de BQT depositada, se utilizd alambre de platino como electrodo auxiliar y

un electrodo de Ag/AgCIl como referencia.

El par ferroceno-ferrocenio (Fc/Fc+) fue elegido como estandar interno para la

determinacion de los valores electroquimicos del potencial de ionizacion (Ip) y la

afinidad electronica (Ea) [42].

Se inicid el barrido en direccion catodica en un rango de potencial de -2V a 2V en

atmoésfera de nitrégeno a temperatura ambiente en acetonitrilo anhidro, utilizando

una velocidad de barrido de 50 mV /s.

La banda prohibida electroquimica (Eg (EQ)) se calculé con los potenciales de

oxidacion y reduccion (ecuaciéon 3). Los valores de HOMO y LUMO se estiman con

estos valores potenciales, utilizando como patron interno el nivel de energia de

ferroceno (en vacio) equivalente a 4.4 eV [43], utilizando las ecuaciones (4 y 5).
(EQ)=LUMO - HOMO Ecuacion 3

HOMO =—-(E(Ox) + 4. 4 eV) Ecuaciéon 4

LUMO =—-(E(Red) + 4. 4 eV) Ecuacién 5
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3.9 Dispositivo de depdsito de peliculas

El dispositivo de depdésito de peliculas ha sido ingeniosamente ideado para
hacer uso de una técnica de depdsito parecida a Spray Pirdlisis, y depositar una
amplia gama de materiales en solventes de manera controlada sobre sustratos.

La eleccion de utilizar materiales reciclados para su fabricacién contribuye a

reducir la huella ecoldgica de los desechos industriales.

El objetivo de este dispositivo es ayudar a facilitar la caracterizacion 6ptica del
producto obtenido, gracias a la optimizacibn de material que este ofrece en
comparacion con Spin Coating. De igual manera, el método de depdsito que
ofrece este dispositivo permite al usuario conocer la cantidad exacta de material

gue se deposita sobre el sustrato.

La desventaja de Spin Coating en comparacion con Spray Pirdlisis radica en su
mayor propension al desperdicio de material [44]. El método de Spin Coating,
aungque es ampliamente utilizado en el depésito de peliculas delgadas, presenta
una ineficiencia intrinseca que resulta en una elevada pérdida de material en

comparacion con Spray Pirdlisis.

Esto se debe a la naturaleza de Spin Coating, donde se aplica una cantidad
excesiva de material disuelto en el sustrato, que luego se distribuye mediante una
fuerza centrifuga generada por un programa de rotacion. El exceso de material
que no se adhiere al sustrato se dispersa y se descarta, resultando en un

desperdicio mayor en términos de consumo de material.

En contraste, el método de Spray Pirdlisis utiliza una boquilla atomizadora para

pulverizar finamente el material disuelto sobre el sustrato.

Esto permite una aplicacibn mas controlada y uniforme, minimizando la cantidad

de material no utilizado y en consecuencia, se reduce el desperdicio.
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3.9.1 Deposito de peliculas delgadas

Para realizar el depésito de una pelicula de la Bisquinolina BQT partimos de un
sustrato de vidrio con ITO (25mm x 25mm), el cual se lava en una solucion de

agua destilada durante 10 minutos.

Se ajusta la plancha de calentamiento a 80°C durante 5 minutos antes de colocar
el sustrato de vidrio a una distancia de 4 milimetros de la boquilla de pulverizacion
y se lanza un disparo de 400 milisegundos como se aprecia en la Figura 3.10 b),

para realizar el depésito de peliculas de la Bisquinolina BQT.

Figura 3.10 a) b)

Figura 3.10 a) Dispositivo de depdsito de peliculas y b) Depdsito de peliculas.
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Capitulo IV

Resultados Experimentales

En este capitulo se presentan los resultados experimentales de la presente

tesis.

4.1 Sintesis

BQT fue sintetizado a partir de una reaccidén de condensacion de Knoevenagel

como se muestra en el esquema de la Figura 4.1.

O
Z \ |

_|_
O O

Figura 4.1: Sintesis de BQT.

El producto se purific6 obteniendo un rendimiento de la reaccion del 81%,
posteriormente se caracterizd por espectroscopia FT-IR y espectrometria de

masas de alta resolucion.
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4.2 Espectroscopiainfrarroja (FT-IR)

En la Figura 4.2 se muestra el espectro de FT-IR registrado para BQT. Se
observa una clara disminucién en la intensidad de la banda correspondiente al
aldehido carbonilo a 1666 cm™ u(C=0) que corresponde a la materia prima.
Tambien, se puede observar un aumento en las vibraciones de los enlaces C-H de
BQT, las cuales se observan a 2913 cm™ y 2830 cm™ u(C-H). Finalmente, se

observa la banda debida a los enlaces C-N de la fraccién quinolina a 1607 cm™.
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Fig. 4.2. Espectros FT-IR de BQT y sus materias prima.
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4.3 Espectrometriade masas

La espectrometria de masas de alta resolucion mostrada figura 4.3 muestra las
sefales (m/z) del pico molecular con un valor de 390,12 umas correspondientes al
peso molecular esperado de BQT. Los parametros obtenidos se presentan en la

Tabla 1. Los espectros de FT-IR y Espectrometria de masas demuestran la
obtenciéon de BQT.

390.1193

m/'z 382 I84 IR6 388 390 kL 0

Figura 4.3 Espectrometria de masas de los compuestos.
Is6topos seleccionados: Hp.18 Co-26 No-2 So-1

Error Limite: 5 ppm

Limites de Insaturacion: 0 a 50

Tabla 1: Parametros obtenidos por espectrometria de masas en BQT.

Masa % Base Formula Masa Error Insaturacion
medida Calculada
390.1193 49.3% CoeH18NLS 390.1191 0.6 19.0
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4.4 Estudio DFT

La densidad electrénica para los orbitales moleculares frontera HOMO y LUMO
se distribuye por toda la molécula, destacando especialmente el anillo de tiofeno.
La figura 4.4 se presenta el grafico de densidad resultante de la diferencia entre el

estado excitado y el estado fundamental de BQT.

A medida que el sistema transita del estado fundamental al primer estado
excitado, se observa una migracion de la densidad electronica de la region azul a
la regién lavanda. Los procesos de transferencia de carga, por otro lado, se
concentran principalmente en el fragmento de tiofeno y el &tomo de nitrégeno de la

quinolina.

La Figura 4.4 también muestra como la densidad de electrones HOMO y LUMO se
deslocaliza en toda la molécula, con mayor intensidad en su centro donante. Los
valores de energia para la excitacion vertical (Etr, eV), la absorcion tedrica (Amax,
nm), la fuerza del oscilador (O.S., f) y el caracter orbital molecular (MO/caracter)
se presentan en la Tabla 2, obtenidos por TD-DFT empleando el CAM -Modelo
B3LYP/6-31G+ (d, p) a partir de las estructuras optimizadas obtenidas por el nivel
B3LYP/6-31G (d, p).

<@

Figura 4.4. Isoimagen de la densidad de sustraccion entre el estado fundamental y

el estado excitado de BQT.
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En la Figura 4.5, se presenta una grafica de la distribucion de la densidad
electronica de los orbitales HOMO y LUMO en toda la molécula. Se puede
observar que la densidad de electrones se deslocaliza en diferentes regiones, pero
se destaca una mayor intensidad en su centro donante. Esta deslocalizacion de la
densidad electronica indica una mayor actividad y participacion del centro donante
en las interacciones quimicas y en los procesos relacionados con la reactividad de

la molécula.

BQT exhibe dos transiciones electrénicas principales. La primera, con una longitud
de onda aproximada de 266 nm, se atribuye a una transicion entre los orbitales
HOMO-5 y LUMO. La segunda transicion, con una longitud de onda de alrededor
de 441 nm, se atribuye a una transicion caracteristica de los niveles de energia
entre HOMO y LUMO, como se ha documentado en estudios anteriores [1]. Las

transiciones sugieren una posible transferencia de carga intramolecular [2].

El espectro de emision tedrico muestra la relajacion de una transicion de HOMO a
LUMO, a 619 nm, lo que sugiere que la principal contribucion al proceso de

emision es el proceso de relajacion radiativa de la transicion electronica m—1r*.
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Figura 4.5. Espectros de absorcién TD-DFT obtenidos mediante CAM-B3LYP/6-
31+ (d, p).
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Tabla 2: Datos de transicién electrénica obtenidos por el modelo de solvente CAM-
B3LY'P/6-31G (d, p) y CPCM (cloroformo)

Aabs E(tr) (O] MO/Character

(nm) (eV) ()
440.50 2.8146 2.2665 H—L (0.93)
324.06 3.8259 0.0372| H-1-L (0.21), H—L+1 (0.57)
305.29 4.0612 0.0238 H-1—L+2 (0.08), H-1—L+2 (0.08), H—L+1 (0.08), H—L+2 (0.5)
294.37 4.2118 0.0324 H-2—L (0.26), H-2—L+1 (0.15), H-1—-L (0.26), H-1—L (0.26)
286.07 4.3340 0.0024 H-6—L (0.61), H-6—L+1 (0.26)
279.08 4.4427 0.0047 H-2—L (0.23), H-2—L (0.23), H-1—L+1 (0.21), H—L+3 (0.11)
277.07 4.4748 0.0100 H-1—L (0.31), H-1—L (0.31), HoL+1 (0.14), H—L+3 (0.13)
267.48 4.6353 0.0957 |  H-4-L (0.14), H-3—L (0.23), H-3—L+1 (0.11)
260.86 4.7529 0.3959 | H-5-5L (0.41), H-4—L (0.19), H—L+3 (0.1)
258.02 4.8051 0.0035 H-7—L+1 (0.42), H-7—L+2 (0.43)

Como se ha informado en estudios anteriores, debido a que realizar la medicion

directa de la hiperpolarizacién es complicada; el estudio tedrico y el célculo de la

hiperpolarizacion molecular (8) es una herramienta valiosa para el disefio de

materiales con propiedades Opticas no lineales de segundo orden [3].

La primera hiperpolarizabilidad Bt (Tabla 3), el momento dipolar eléctrico ot

(Tabla 4), y la polarizacién isotrépica ai: (Tabla 5) de BQT fueron determinadas.

La molécula exhibioé un valor By de 7044.9 a.u., evidencia de una posible actividad

Optica no lineal de segundo orden [4—6].
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Este valor es mas alto que el informado para moléculas con una respuesta no

lineal comprobada [7], a pesar de no ser una molécula altamente polar. Se sabe

que las caracteristicas eléctricas de las moléculas son responsables de la

respuesta optica lineal y no lineal [8].

Tabla 3 Parametros obtenidos por el céalculo B3LYP/6-31+G (d, p) de la primera

hiperpolarizabilidad B para BQT.

Parametros BQT
Bxx 6938.84
Bxxy 1318.59
Bxyy -33.75
Byyy -18.64
Bxxz 0.62
Byyz 0.07
Byy: 0.02
Byz: 19.58
Byz: -3.73
B,z 0.03

Bo 7044.94 A.U.
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Tabla 4: Parametros obtenidos por el célculo B3LYP/6-31+G (d, p) del momento

dipolar eléctrico pi para BQT.

Parametros BQT
Hx 0.29
My -0.57
H: 0.00
Mot 0.64 Debye

Tabla 5: Parametros obtenidos por el calculo B3LYP/6-31+G (d, p) de polarizacién

isotropica ao para BQT.

Parametros BQT
Oxx 1097.66
Olxy 13.83
Ay 328.68
sz 0.02
dy; -0.01
Az, 164.27
o 530.20 a.u.’
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4.5 Estudios 6pticos

Para los espectros de absorcion y emision normalizados de BQT en solucion de
cloroformo, se observan 2 bandas de absorcion y emision, lo cual es consistente
con la estimacion realizada por TD-DFT tanto para la absorcién como para la
emision [9]. La maxima longitud de onda de absorcion en solucién es de 408nm,
BQT presenta un coeficiente de extincién molar de 6659 L*mol™* cm™, una banda
prohibida de 2,3 eV y una banda prohibida 6ptica (Egopt, eV) que se calculdé a
partir de la absorcién éptica inicio, siguiendo la metodologia aplicada a sistemas
TT-conjugados [10].

La figura 4.4b muestra la solucion con un tono naranja que muestra una emision
verde. La figura 4.4c muestra los espectros de absorciéon y emision normalizados
en la pelicula. Se puede ver un desplazamiento hacia el rojo en ambos espectros
en comparacion con los de las soluciones, lo que se debe a las interacciones
moleculares en el estado sdlido. Las tablas 6 y 7 resumen las propiedades Opticas

de absorcién y emision.

Tabla 6. Propiedades de absorcion de BQT.

HHB
Aabs Egopt € Aaps HHB Eg opt
solution . solution (Amax) film Waps film film
solution
[L*m
(nm] [nm] [eV] 4 [(nm] [(hm] [eV]
ol"cm™]
408 124 2.3 6659 385 303 1.95
Tabla 7. Propiedades de emision de BQT.
Aem HHMWe Shift E1,0 [0 Aem HHBW,, Shift EL,0
solution m Stokes [eV] [%0] [nm]* film Stokes [eV]
[nm] [nm] [em? film [nm] [em™Y
539 71 2387 2.67 1.33 505 15 6376 2.63 (471)
(463)
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4.5.1 Espectros de Absorcion y Emision en solucion

Para BQT se observan en la Figura 4.6 a); su espectro de absorcion
normalizado en solucién, para este caso, se observa una absorbancia maxima a
una longitud de onda de 408 nm, mientras que para su espectro de emision
normalizado en solucién, se observa una absorbancia maxima a una longitud de
onda de 539 nm.

La absorbancia decrece hasta una longitud de onda de 600 nhm aproximadamente,
indicandonos procesos de absorcidn en transiciones vibronicas de menor energia

con respecto al estado excitado principal.

408nm 539nm
1.0 4 ’ )
a) BQT-Abs
] BQT-Em
0.8 -
> | b
< 06- )
S =
N -
g
5 0.4
z
0.2
0.0 . , , T : N
300 400 500 600 700

Wavelength (nm)

Fig. 4.6 a) Espectros de absorcion y emision normalizados en solucién de

cloroformo, b) Solucién de BQT en cloroformo bajo luz natural y lampara UV.
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4.5.2 Espectros de Absorcion y Emision en pelicula

En la Figura 4.7 c); se observa el espectro de absorcion y emision de BQT

depositado en pelicula.
Se presenta un desplazamiento hacia el violeta con respecto al espectro de
solucién, encontrando maximos de absorcion en la longitud de onda

correspondiente a los 385 nm.

La emision en pelicula también se desplaza con respecto a la emision en solucion

encontrando maximos de emisién a 505 nm.

385 nm 505nm

c) 1.0- v v —BQTabsl_‘"lIm
——— BQT em film
> d)
: .
©
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0.0 T T T T | T T T T T 1
400 500 600 700 800 900

Wavelength (nm)

4.7 c) Espectros de absorcion y emision normalizados de BQT depositado en

pelicula, d) Pelicula de BQT bajo luz natural y lampara UV.
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4.5.3 Resultados de estudios 6pticos

= Elrendimiento cuantico estimado para BQT es de 1,33%.

*» En estado sélido, el HHBW experimenté un aumento de tres veces para la

absorcion y mas del doble para la emision.

* En el estado so6lido, el compuesto exhibe un rango mas amplio tanto en la

absorcién como en la emision.

= El desplazamiento de Stokes (cm™) también se triplicé en el estado sélido.

» La energia del primer estado excitado (E1.0, eV), que corresponde al punto
de interseccion de los espectros normalizados de absorcion y emision, es

practicamente idéntica en ambos casos.

BQT presenta una combinacion de propiedades Opticas y electronicas que lo hace
un material prometedor para su potencial aplicacion en la fabricacion de

dispositivos optoelectrénicos.
Su rendimiento cuantico mejorado, amplio rango de absorcién y emisién, mayor
ancho de banda y desplazamiento, posicionan a la molécula como un candidato

bastante atractivo para su posible aplicacién en OLEDs.

El dispositivo de depdsito de peliculas ayudé a facilitar la caracterizacion Optica de

BQT, gracias a su alto aprovechamiento de material y control electronico.
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4.6 Propiedades Opticas no lineales

La Figura 4.8 muestra las mediciones de transmitancia normalizadas para una

apertura abierta. Los datos muestran que

comportamiento de absorcién de dos fotones.

114
1.04
0.9
0.8 1
0.7 4
0.6
0.5+
0.4
0.3 4
0.2 4
0.1

Normalized Transmittance (a.u.)

—=— Experimental z-scan plot

- Fitting of experimental z-scan plot

Figura 4.8: Curva de Z-scan de transmitancia normalizada, apertura abierta.

Z (mm)

las muestras BQT tienen un

La Figura 4.9 muestra los datos obtenidos para una apertura cerrada, en este caso

se puede observar un valle seguido de un pico, esto demuestra que el indice de

refraccidn no lineal n2 es positivo.

1.7 1
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Figura 4.9: Curva de Z-scan de apertura cerrada de transmitancia normalizada.
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4.6.1 Resultados de propiedades opticas no lineales

BQT muestra una respuesta Optica no lineal, la hiperpolarizacion se ha
asociado con un intenso momento dipolar, una mayor tasa de transferencia de
carga y una banda prohibida reducida. Segun estudios tedricos, la transferencia de
carga en el fragmento de quinolina de BQT no es tan intensa como en el
fragmento de tiofeno, pero si lo suficiente como para que la molécula muestre una

respuesta no lineal [11].
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4.7 Voltamperometriaciclica

Las propiedades electroquimicas se evaluaron en una pelicula usando

voltamperometria ciclica. Los datos obtenidos se listan en la Tabla 7 y el

procesos cuasi-reversibles. Los valores electroquimicos
prohibida de 1,72 eV.

Tabla 8: Propiedades electroquimicas de BQT.

voltamperograma ciclico se presenta en la Figura 4.10. En la region de reduccién
se observa la formacion del anion radical 1 a diferentes potenciales, el de menor
energia en el caso del compuesto funcionalizado, redox. También se aprecian

indican una banda

Onset Onset IP EA Band
Molecule reduction oxidation HOMO LUMO Gap (eV)
V) V) (eV) (eVv)
BQT 0.96 -0.76 -5.39 -3.67 1.72
15 -BQT
1.0 1
E 0.5
c
o
5 0.0
O
| |
1 |
-0.5 I |
! Egapgq=1.72eV
|
.04 : '

-2

0
Potencial (eV)

Figura 4.10 Voltamperograma ciclico de BQT.
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Anexos

5.1 Dispositivo de deposito de peliculas.

El dispositivo se destaca por su combinaciéon de funcionalidad y eficiencia.
Utiliza la plataforma Arduino para lograr un control altamente preciso del tiempo de
disparo de la solucion a depositar. Esto se traduce en un proceso de deposicion

de material que es controlado y altamente reproducible en cada uso.

Ademas, su versatilidad en cuanto a la incorporacion de materiales reciclados en
Su construccion permite la sustitucion sencilla y econdémica de piezas desgastadas
0 averiadas. Esto garantiza un mantenimiento eficiente y asequible sin incurrir en

costos significativamente elevados.

El dispositivo estad equipado con una plancha de calentamiento que cuenta con un
control preciso de la temperatura, la cual se ajusta para evaporar el solvente en el

momento en que este hace contacto con la superficie del sustrato.

Esta plancha tiene la capacidad de evaporar gradualmente el solvente empleado,
lo que posibilita la formacién controlada y uniforme de la capa de material

depositado.

El control preciso de la temperatura de la plancha de calentamiento garantiza una
evaporacion gradual del solvente, evitando posibles imperfecciones en la capa
depositada.

El disefio de este dispositivo se centré en la versatilidad y la facilidad de uso como
principales objetivos. Sus dimensiones compactas y su interfaz intuitiva garantizan

una operacion sencilla y eficiente.
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5.1.2 Control electrénico

Arduino es una plataforma de desarrollo de cddigo abierto que se caracteriza
por su sencilla placa electrénica con entradas y salidas, tanto analégicas como
digitales (Figura 5.1). Su objetivo principal es simplificar la interconexion entre el
entorno fisico y el virtual. La versatiidad de la placa se basa en los
microcontroladores que esta emplea, como el Atmegal68, Atmega328,
Atmegal280, ATmega8, entre otros chips de bajo costo, los cuales permiten la

realizacion de una amplia variedad de proyectos electrénicos.

Gracias a su compatibilidad con diferentes programas como Macromedia Flash,
Processing, MaxMSP y Pure Data, se potencia aun mas su capacidad para
desarrollar proyectos innovadores. Esta combinacion de hardware y software
ofrece a los usuarios infinitas posibilidades para experimentar, crear prototipos y

materializar ideas en el campo de la electrénica.
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Figura 5.1: Vista descriptiva de la placa electrénica Arduino y sus entradas.
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5.1.3 Desarrollo de temporizador de disparo

Se desarroll6 un controlador de disparo utilizando software libre y gratuito, en
este caso, PCB Wizard, para el disefio de la placa de circuito impreso (PCB). El
proceso de control y temporizado se lleva a cabo a través de la placa Arduino, que
interactia con el relevador para activar el inyector de un automovil cuando se

alcanza el tiempo de disparo seleccionado.

El disefio del controlador electronico se centra en la posibilidad de variar los
tiempos de disparo del inyector de forma controlada. Esto se logra mediante

potenciémetros, que permiten al usuario ajustar el tiempo de disparo.

El dispositivo tiene un impacto positivo en las ciencias ambientales, ya que emplea
materiales reciclados y econdémicos para su creacion, contribuyendo asi a la

sostenibilidad y la reduccion de residuos industriales en el proceso de desarrollo.

Figura 5.2: Circuito integrado para temporizador de disparo.

93



Capitulo V

Conclusionesy Trabajos a futuro

En esta seccioén del trabajo se dan las conclusiones de los resultados obtenidos
de la sintesis y caracterizacion de la Bisquinolina BQT, su posterior deposito sobre
sustratos en forma de peliculas, asi como de la construccion del dispositivo de
depdsito de peliculas empleando materiales reciclados en un proceso de

fabricacion relativamente sencillo y econémico.

Conclusiones

Las pruebas de caracterizacion de las peliculas de la bisquinolina BQT
arrojaron los resultados esperados. Se parti6 de la caracterizacién éptica lineal
realizada mediante espectrofotometria UV-Vis y de fluorescencia, asi como
espectroscopia FT-IR y RMN H! y espectrometria de masas. Se demostré la

obtencién del producto planteado en el capitulo 3.

Las pruebas de espectrofotometria UV-Vis y de fluorescencia, arrojaron longitudes
de absorcion maxima en solucién de 408 nm y de emision de 539 nm; asi como un
bandgap Optico en pelicula es de 1.9 eV, mientras que el bandgap obtenido

electroquimico es de 1.72 eV.

El material presentado en esta tesis exhibe una emision inducida por agregacion;
efecto deseado en esta clase de materiales fotoluminiscentes e ideal en diversas

aplicaciones cientificas y tecnoldgicas.
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El rendimiento cuantico de BQT se estim6 en 1,33%. Lo que indica su capacidad
para convertir eficientemente la energia luminosa en sefiales eléctricas. Este
rendimiento mejorado es esencial para dispositivos electrédnicos como foto
detectores, ya que permite una mayor captacion de energia luminosa y una mayor

eficiencia de conversion energética.

El ancho de banda de media altura (HHBW, nm) de absorcion y emision se calculd
a 0,5 de intensidad en los espectros normalizados. BQT exhibe un rango amplio
de absorcion y emision en el estado sélido. Esto significa que puede absorber luz
de diferentes longitudes de onda, lo que lo hace versatil para su uso en
dispositivos que requieren la deteccibn o emision de diferentes colores. Esta
propiedad es especialmente valiosa en pantallas OLED, laseres y sensores

opticos.

Se demostré que BQT presenta una combinacion de propiedades 6pticas que lo
hace un material competente para su potencial aplicacion en la fabricacién de

dispositivos optoelectronicos.

Su rendimiento cuantico mejorado, amplio rango de absorcion y emision, mayor
ancho de banda y desplazamiento lo posicionan como un candidato atractivo en el

campo de la optoelectrénica.

Se espera que el continuo estudio y desarrollo de este material brinde nuevas
oportunidades para la mejora y la creacién de dispositivos optoelectrénicos méas

eficientes y avanzados en un futuro cercano.

Onset reduction (V): El valor de 0.96 V indica que BQT puede aceptar facilmente
electrones durante procesos de reduccion. Factor importante en dispositivos
optoelectronicos como celdas solares, donde la absorcién de fotones genera pares
electron-hueco y la reduccion del material acepta los electrones para generar
corriente eléctrica.
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Onset oxidation (V): El valor de -0.76 V, indica que BQT puede donar electrones
facilmente durante los procesos de oxidacién. Esto es ampliamente Util en
dispositivos optoelectronicos como LEDs, donde la recombinacion de pares
electron-hueco produce una emision de luz y la oxidacion del material permite el

fluo de corriente eléctrica.

IP HOMO (eV): Con un valor de -5.39 eV, BQT tiene un HOMO energéticamente
accesible para transferir electrones a otros materiales. Este parametro es
favorable para la formacion de interfaces electronicas eficientes y la transferencia
de carga en dispositivos optoelectrénicos, como transistores organicos y celdas

solares.

EA LUMO (eV): Con un valor de -3.67 eV, BQT tiene un LUMO adecuado para
aceptar electrones de otros materiales. Este resultado también sugiere que BQT
es un material atractivo para su posible aplicacion en dispositivos optoelectronicos
como LEDs y fotodetectores, donde la inyeccidon y transporte de carga son

cruciales para la generacion y deteccion de luz.

En resumen, las propiedades electroquimicas de BQT, hacen de este material una
opcion atractiva para su aplicacion en dispositivos optoelectronicos. Estas
propiedades permiten la generacion, transporte y deteccion eficiente de cargas y

luz, lo cual es fundamental para el funcionamiento de dichos dispositivos.

Se ha desarrollado un dispositivo electromecanico de depoésito de peliculas capaz
de depositar capas de materiales disueltos en solventes sobre sustratos. La
construccion del dispositivo se llevd a cabo mediante materiales reciclados y de

bajo costo.

La caracterizacion Optica de las peliculas se facilitd gracias al uso de este tipo de

dispositivo basado en la técnica de Spray Pirdlisis que permite un
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aprovechamiento de material con un mayor rendimiento en comparacion con los

métodos tradicionales como Spin Coating.

Desde una perspectiva cientifica, se puede afirmar que el Spin Coating presenta
una desventaja en términos de eficiencia en el uso del material en comparacion

con Spray Pirdlisis.

Esto se debe a la mayor cantidad de material desperdiciado durante el proceso de
Spin Coating, donde el exceso de material no adherido se descarta, siendo

especialmente perjudicial en soluciones altamente diluidas.

El dispositivo permite depositar materiales disueltos en un solvente de manera
precisa y controlada. Este avance tecnolégico tiene el potencial de tener un
impacto significativo en diversas areas de aplicacién, como la fabricacion de
dispositivos electronicos, la investigacion cientifica y el desarrollo de nuevos

materiales.

El dispositivo desarrollado es una solucion innovadora para realizar el deposito de
peliculas. Su combinacion de sistema de pulverizacion preciso y una plancha de

calentamiento controlada genera capas depositadas altamente reproducibles.

Este enfoque interdisciplinario, que combina la ingenieria de materiales reciclados
con la tecnologia de deposicion controlada, destaca la importancia de las ciencias
ambientales en la innovacion tecnoldgica y la necesidad de adoptar practicas mas

sostenibles en el desarrollo de dispositivos y tecnologias.

La visidn del presente tesis es no solo avanzar en la eficiencia y la precision de los
procesos de depdsito, sino también de hacerlo de una manera sustentable y que
promueva la concientizacibn ambiental en el campo de la ciencias de los

materiales.
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Trabajos a futuro

La presente tesis permite continuar con la actual linea de investigacion,
enfocada a moléculas organicas luminiscentes para OLEDs en aplicaciones
cientificas y tecnoldgicas de desarrollo sustentable. El proceso de generacion de
peliculas, para la generaciébn de semiconductores organicos, permite realizar
numerosos estudios sobre los parametros involucrados en la técnica de depdsito
de peliculas por la técnica de Spray Pirdlisis, con el objetivo de reducir la

contaminacion generada por los residuos industriales.

Variables con las que se puede trabajar son el flujo del gas portador, el radio de la
particula, la concentracion y la tasa de flujo de la solucion, la composicidn del gas
portador, la temperatura del sustrato como se menciona en el sustento tedrico

presentado en el Capitulo 2.

Se continuara con el desarrollo del prototipo del dispositivo de depédsito de
peliculas para mejorar la superficie y homogeneidad de las peliculas depositadas
sobre sustratos mediante la optimizacion de los parametros de deposito

anteriormente mencionados.

Se realizaran pruebas de perfilometria para estudiar el espesor y homogeneidad

de las peliculas obtenidas por el dispositivo de depdsito de peliculas.

La presente tesis permite también continuar con la escritura de un articulo

cientiffico.
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