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(57) 요 약

실험이 배제된 채 유기발광 다이오드(OLED)의 구조 정보만으로, 경화기의 위치와 OLED의 구조 변화에 따른 경화

온도의 변화를 확인할 수 있는, 컨포머 클러스터 분석 원리를 이용한 유기 물질의 경화 온도 평가방법이 개시된

다. 상기 컨포머 클러스터 분석 원리를 이용한 유기 물질의 경화 온도 평가방법은, (a) 분석하고자 하는 유기발

(뒷면에 계속)
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광  다이오드의  화학  구조를  생성한  후,  양자역학을  이용하여  에너지적으로  가장  안정한  구조인  레퍼런스

(reference) 구조를 생성하는 단계; (b) 상기 생성된 레퍼런스 구조에서 비틀림(torsion)이 가능한 지점마다 회

전시켜, 다수의 형태 이성질체(conformer)를 생성하는 단계; (c) 분자역학(molecular mechanics)을 이용하여 상

기 생성된 형태 이성질체 중 에너지적으로 가장 안정한 구조를 구하는 단계; (d) 경화기를 부착할 작용기를 지정

하여 상기 레퍼런스 구조와 형태 이성질체 간의 평균 제곱근 거리(root mean square distance)를 측정한 후, 일

정 이상 차이가 나는 것끼리 클러스터링(clustering)을 수행하여 그룹으로 분류하는 단계; 및 (e) 상기 클러스터

링에 의해 분류된 그룹의 총 개수를 형태 이성질체의 개수로 나눈 후, 이를 파라미터로 만들어 경화 온도의 경향

성을 분석하는 단계;를 포함한다.

(52) CPC특허분류

     H01L 51/0072 (2013.01)

     H01L 51/5056 (2013.01)

     H01L 51/56 (2013.01)
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명 세 서

청구범위

청구항 1 

(a) 분석하고자 하는 유기발광 다이오드(OLED)의 화학 구조를 생성한 후, 양자역학을 이용하여 에너지적으로 가

장 안정한 구조인 레퍼런스(reference) 구조를 생성하는 단계; 

(b)  상기  생성된  레퍼런스  구조에서  비틀림(torsion)이  가능한  지점마다  회전시켜,  다수의  형태  이성질체

(conformer)를 생성하는 단계; 

(c) 분자역학(molecular mechanics)을 이용하여 상기 생성된 형태 이성질체 중 에너지적으로 가장 안정한 구조

를 구하는 단계; 

(d) 경화기를 부착할 작용기를 지정하여 상기 레퍼런스 구조와 형태 이성질체 간의 평균 제곱근 거리(root mean

square distance; RMSD)를 측정한 후, 일정 이상 차이가 나는 것끼리 클러스터링(clustering)을 수행하여 그룹

으로 분류하는 단계; 및 

(e) 상기 클러스터링에 의해 분류된 그룹의 총 개수를 형태 이성질체의 개수로 나눈 후, 이를 파라미터로 만들

어 경화 온도의 경향성을 분석하는 단계;를 포함하는 컨포머 클러스터 분석 원리를 이용한 유기 물질의 경화 온

도 평가방법.

청구항 2 

청구항 1에 있어서,  상기 (a)  단계의 유기발광 다이오드 구조는,  유기발광 다이오드를 구성하는 정공수송층

(Hole Transporting Layer; HTL)의 소재인 정공수송물질(Hole Transporting Marerials; HTM)의 구조인 것을 특

징으로 하는, 컨포머 클러스터 분석 원리를 이용한 유기 물질의 경화 온도 평가방법.

청구항 3 

청구항 2에 있어서, 상기 정공수송물질(HTM)은 하기 화학식 1 내지 3의 유기화합물인 것을 특징으로 하는, 컨포

머 클러스터 분석 원리를 이용한 유기 물질의 경화 온도 평가방법.

[화학식 1]
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[화학식 2]

[화학식 3]

청구항 4 

청구항 1에 있어서, 상기 (b) 단계의 레퍼런스 구조는 비틀림이 가능한 지점마다 한 바퀴를 60 도(°)씩 회전시

키는 것을 특징으로 하는, 컨포머 클러스터 분석 원리를 이용한 유기 물질의 경화 온도 평가방법.

청구항 5 

청구항 1에 있어서, 상기 (d) 단계의 평균 제곱근 거리(RMSD)는, 경화기를 붙일 레퍼런스 구조와 형태 이성질체

의 각 작용기를 지정한 후, 이들 작용기 간을 측정하는 것을 특징으로 하는, 컨포머 클러스터 분석 원리를 이용

한 유기 물질의 경화 온도 평가방법.

청구항 6 

청구항 1에 있어서, 상기 (d) 단계의 클러스터링은, 상기 평균 제곱근 거리(RMSD) 1 Å 이상의 차이마다 수행되

는 것을 특징으로 하는, 컨포머 클러스터 분석 원리를 이용한 유기 물질의 경화 온도 평가방법.

청구항 7 

청구항 1에 있어서, 상기 유기 물질의 경화 온도 평가방법은, 실험이 배제된 채 유기발광 다이오드의 구조 정보

만으로, 경화기의 위치와 유기발광 다이오드의 구조 변화에 따른 경화온도 변화의 확인이 가능한 것을 특징으로

하는, 컨포머 클러스터 분석 원리를 이용한 유기 물질의 경화 온도 평가방법.

발명의 설명

기 술 분 야

본 발명은 컨포머 클러스터 분석 원리를 이용한 유기 물질의 경화 온도 평가방법에 관한 것으로서, 더욱 상세하[0001]

게는, 실험이 배제된 채 유기발광 다이오드(OLED)의 구조 정보만으로, 경화기의 위치와 OLED의 구조 변화에 따

른 경화온도의 변화를 확인할 수 있는, 컨포머 클러스터 분석 원리를 이용한 유기 물질의 경화 온도 평가방법에

관한 것이다.
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배 경 기 술

유기발광 다이오드(organic light emitting diode; OLED) 제품을 만들기 위한 방법으로는, 진공 장비를 이용하[0002]

여 저분자 재료 등을 증착시키는 진공증착(vacuum evaporation) 방식과, 발광 재료를 용액화(soluble)시켜 프린

팅 장비로 화소를 형성하는 솔루션 프로세스(solution process) 방식이 있으며, 이 중 솔루션 프로세스 방식은

원가절감 등에 장점이 있어, 그 사용이 점차 증가되는 추세이고, 공정상 수율을 높여 보다 향상되도록 개발 중

에 있다.

이와 같은 OLED 솔루션 프로세스에 있어서 가장 중요한 사항은, 층(layer) 구조에서 각 층마다 사용되는 OLED[0003]

물질이 연속적인 코팅 공정 도중 서로 섞이지 않아야 하는 것이지만, 각 층에서 사용되는 OLED 물질은 각 용매

에서의 용해도가 유사하기 때문에, 이를 방지하기가 용이하지 않다. 이를 위해, OLED 물질을 열경화를 통하여

네트워크(network)  구조로 만들어,  각  층의 OLED  물질이 솔루션 프로세스 상에서 서로 섞이지 않도록 하고

있다. 이와 같은 열경화는 주로 고온에서 이루어지며, 따라서, 열경화 시 OLED의 기판(substrate)이나 아래 층

에 있는 물질에 영향을 주기 때문에, 경화 온도를 적절하게 조절하는 것이 중요하다.

한편, 실험적 분석 방법을 통한 경화 온도 측정방법에 있어서, 종래에는 필름을 제조하여 열경화 시킨 후의 UV[0004]

측정값과, 유기용매로 씻어내려 경화가 되지 않은 모노머를 제거한 후의 UV 측정값을 비교하여, 경화된 정도를

확인할 수 있다.

선행기술문헌

비특허문헌

(비특허문헌 0001)  1. Journal of Computational Chemistry, Vol. 15, No. 12, 1331-1340(1994) [0005]

(비특허문헌 0002)  2. Computational Physics, ZIB SC 98-42, Submitted on 23 Sep 1999 

발명의 내용

해결하려는 과제

앞서 살펴본 바와 같이, 실험적 분석 방법을 통한 경화 온도 측정방법에 있어서, 종래에는 필름을 제조하여 열[0006]

경화 시킨 후의 UV 측정값과, 유기용매로 씻어내려 경화가 되지 않은 모노머를 제거한 후의 UV 측정값을 비교하

여, 경화된 정도를 확인할 수 있었다. 하지만, 이와 같은 방법으로는, OLED 구조와 경화기(curing)의 위치에 따

른 경화 온도 변화를 효율적으로 비교하는 것이 어렵기 때문에,  이를 위한 새로운 평가 방법이 모색되어야

한다.

따라서, 본 발명의 목적은, 실험이 배제된 채 유기발광 다이오드(OLED)의 구조 정보만으로, 경화기의 위치와[0007]

OLED의 구조 변화에 따른 경화온도의 변화를 확인할 수 있는, 컨포머 클러스터 분석 원리를 이용한 유기 물질의

경화 온도 평가방법을 제공하는 것이다.

과제의 해결 수단

상기 목적을 달성하기 위하여, 본 발명은, (a) 분석하고자 하는 유기발광 다이오드(OLED)의 화학 구조를 생성한[0008]

후, 양자역학을 이용하여 에너지적으로 가장 안정한 구조인 레퍼런스(reference) 구조를 생성하는 단계; (b) 상

기 생성된 레퍼런스 구조에서 비틀림(torsion)이 가능한 지점마다 회전시켜, 다수의 형태 이성질체(conformer)

를 생성하는 단계; (c) 분자역학(molecular mechanics)을 이용하여 상기 생성된 형태 이성질체 중 에너지적으로

가장 안정한 구조를 구하는 단계; (d) 경화기를 부착할 작용기를 지정하여 상기 레퍼런스 구조와 형태 이성질체

간의 평균 제곱근 거리(root mean square distance)를 측정한 후, 일정 이상 차이가 나는 것끼리 클러스터링

(clustering)을 수행하여 그룹으로 분류하는 단계; 및 (e) 상기 클러스터링에 의해 분류된 그룹의 총 개수를 형

태 이성질체의 개수로 나눈 후, 이를 파라미터로 만들어 경화 온도의 경향성을 분석하는 단계;를 포함하는 컨포

머 클러스터 분석 원리를 이용한 유기 물질의 경화 온도 평가방법을 제공한다.

발명의 효과
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본 발명에 따른 컨포머 클러스터 분석 원리를 이용한 유기 물질의 경화 온도 평가방법에 의하면, 실험이 배제된[0009]

채 유기발광 다이오드(OLED)의 구조 정보만으로, 경화기의 위치와 OLED의 구조 변화에 따른 경화온도의 변화를

확인할 수 있으며, 이로 인해, 경화온도를 조절할 수 있는 정량적 물성 조건의 제시가 가능하다.

도면의 간단한 설명

도 1은 통상적인 유기발광 다이오드(OLED) 소자의 구조를 보여주는 도면이다.[0010]

도 2는 본 발명에 따른 화학식 1 내지 3의 HTM을 구조 최적화하여 생성되는 레퍼런스 구조의 3차원 모습이다.

도 3은 본 발명의 일 실시예에 따른 컨포머 클러스터 분석 원리를 이용한 정공수송물질(HTM)의 경화 온도를 보

여주는 그래프이다.

발명을 실시하기 위한 구체적인 내용

이하, 첨부된 도면을 참조하여, 본 발명을 상세히 설명한다.[0011]

본 발명에 따른 컨포머 클러스터 분석 원리를 이용한 유기 물질의 경화 온도 평가방법은, (a) 분석하고자 하는[0012]

유기발광 다이오드(OLED)의 화학 구조를 생성한 후, 양자역학을 이용하여 에너지적으로 가장 안정한 구조인 레

퍼런스(reference) 구조를 생성하는 단계, (b) 상기 생성된 레퍼런스 구조에서 비틀림(torsion)이 가능한 지점

마다 회전시켜, 다수의 형태 이성질체(conformer)를 생성하는 단계, (c) 분자역학(molecular mechanics)을 이

용하여 상기 생성된 형태 이성질체 중 에너지적으로 가장 안정한 구조를 구하는 단계, (d) 경화기를 부착할 작

용기를 지정하여 상기 레퍼런스 구조와 형태 이성질체 간의 평균 제곱근 거리(root  mean  square  distance;

RMSD)를 측정한 후, 일정 이상 차이가 나는 것끼리 클러스터링(clustering)을 수행하여 그룹으로 분류하는 단계

및 (e) 상기 클러스터링에 의해 분류된 그룹의 총 개수를 형태 이성질체의 개수로 나눈 후, 이를 파라미터로 만

들어 경화 온도의 경향성을 분석하는 단계를 포함한다.

본 발명에 따른 컨포머 클러스터 분석 원리를 이용한 유기 물질의 경화 온도 평가방법에 대한 각 단계의 구체적[0013]

인 설명을 하기에 앞서, 먼저, OLED 소자의 구조에 대해 설명하도록 한다. 도 1은 통상적인 유기발광 다이오드

(OLED) 소자의 구조를 보여주는 도면으로서, OLED 소자는, 도 1에 도시된 바와 같이, 최하층에 위치하여 OLED를

지지해주는 유리(glass) 또는 플라스틱 기재(substrate), 그 상부로 양극(Anode), 정공주입층(Hole Injecting

Layer; HIL), 정공수송층(Hole Transporting Layer; HTL), 발광층(Emission Material Layer; EML), 전자주입층

(Electron Injecting Layer; EIL) 및 음극(Cathode)이 순차적으로 적층된 구조로서, 상기 양극은 전류가 흐를

때 전자를 제거하여 정공(electron holes)을 생성하는 역할을 하고, 상기 정공주입층은 정공이 발광층으로 손실

없이 용이하게 들어갈 수 있도록 만들어주는 층이고, 상기 정공수송층은 정공주입층에 들어온 정공을 발광층으

로 전송하기 위한 층이고, 상기 발광층은 정공과 전자가 재결합하여 빛을 방출하는 층이고, 상기 전자주입층은

음극에서 생기는 전자를 주입해주는 층이며, 상기 음극은 전자의 생성 및 전압의 공급이 이루어지는 단자이다.

이상과 같은 OLED의 구조를 참조하여, 우선, 분석하고자 하는 유기발광 다이오드(OLED)의 화학 구조를 생성한[0014]

후, 양자역학을 이용하여 에너지적으로 가장 안정한 구조인 레퍼런스(reference) 구조를 생성하는 (a) 단계에

대하여 설명한다. 상기 (a) 단계는 유기발광 다이오드(OLED)의 화학 구조, 정확하게는, OLED를 구성하는 층 가

운데 정공수송층(Hole Transporting Layer; HTL)의 소재인 정공수송물질(Hole Transporting Marerials; HTM)의

화학 구조를 양자역학으로 최적화하여 레퍼런스 구조를 생성하는 단계로서, 예를 들어, 가우시안(Gaussian)과

같은 양자계산 프로그램을 이용할 수 있으며, 상기 정공수송물질(HTM)로는, 하기 화학식 1 내지 3과 같은 유기

화합물을 예로 들 수 있다(하기 화학식 1 내지 3은, [RSC Adv., 6, 33212-33220, 2016, S.Ameen et al.] 논문

을 참조한 것으로서, 화학식 1은 비닐벤질이 포함된 바이카바졸(BCzMS), 화학식 2는 부톡시스타이렌이 포함된

바이카바졸(BCzBOS), 화학식 3은 부톡시스타이렌이 포함된 메톡시-바이카바졸(MeO-BCzBOS)이다).
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[화학식 1][0015]

[0016]

[화학식 2][0017]

[0018]

[화학식 3][0019]

[0020]

도 2는 본 발명에 따른 화학식 1 내지 3의 HTM을 구조 최적화하여 생성되는 레퍼런스 구조의 3차원 모습으로서[0021]

(도 2의 A 내지 C는 차례대로 화학식 1 내지 3의 레퍼런스 구조), 이와 같이, 상기 정공수송물질(HTM)의 구조를

최적화하여 에너지적으로 가장 안정한 도 2에 도시된 바와 같은 레퍼런스 구조가 생성되면, 상기 레퍼런스 구조

에서  비틀림(torsion)이  가능한  지점마다  한  바퀴를  60  도(°)씩  회전시켜,  즉,  다시  말해,  비틀림  각도

(torsion angle)를 다르게 해가며 형태 이성질체(conformer)를 생성하여야 하며(step b), 비틀림 각도에 따라

나올 수 있는 모든 이성질체의 개수가 구조에 따라 1,000개 이상 나올 수 있기 때문에, 이와 같은 형태 이성질

체의 개수 계산 방법으로 볼츠만 점프법(Boltzmann jump 또는 Boltzmann sampling)을 사용할 수 있다. 즉, 상

기 볼츠만 점프법에 의하면, 변경된 비틀림 각도가 수용될 지 아닐 지를 메트로폴리스(Metropolis) 방법을 이용

및 선택함으로써, 1,000개의 이성질체를 형성하게 된다.

계속해서, 다수의 형태 이성질체가 생성되면, 분자역학(molecular mechanics)을 이용하여 상기 생성된 형태 이[0022]

성질체 중 에너지적으로 가장 안정한 구조를 구한 후(즉, 구조 최적화를 수행한 후) (step c), 경화기를 부착할

작용기를 지정하여 상기 레퍼런스 구조와 형태 이성질체 간의 평균 제곱근 거리(root mean square distance;

RMSD)를 측정한 후, 일정 이상 차이가 나는 것끼리 클러스터링(clustering)을 수행하여 그룹으로 분류한다(step

d). 상기 d 단계를 보다 구체적으로 설명하면, 경화기를 붙일 레퍼런스 구조와 형태 이성질체의 각 작용기를 지

정한 후, 이들 작용기 간 평균 제곱근 거리(RMSD)를 측정하는 것이며, 이어서, 평균 제곱근 거리(RMSD) 일정 이
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상, 예를 들어, 약 1 Å 이상의 차이마다 클러스터링(clustering)을 수행하여 그룹으로 분류하게 된다.

마지막으로, 상기 클러스터링에 의해 분류된 그룹의 총 개수를 형태 이성질체의 개수로 나눈 후, 이를 파라미터[0023]

로 만들어 경화 온도의 경향성을 분석한다(step e). 즉, 상기 (e) 단계는 클러스터링에 의해 분류된 그룹의 총

개수, 다시 말해, 총 클러스터(cluster)의 개수를 이용하여 파라미터를 계산함으로써, OLED 유기 물질의 경화

온도 경향성을 분석 확인하는 것이 가능하다.

이상 상술한 바와 같은, 본 발명에 따른 컨포머 클러스터 분석 원리를 이용한 유기 물질의 경화 온도 평가방법[0024]

은, 유기발광 다이오드(OLED) 물질의 형태 이성질체(conformer)에 대해 클러스터링 계산의 원리를 이용한 것으

로서, 실험이 배제된 채 유기발광 다이오드의 구조 정보만으로, 경화기의 위치와 OLED의 구조 변화에 따른 경화

온도의 변화를 확인할 수 있는 장점이 있으며, 이로 인해, 향후 경화온도를 조절할 수 있는 정량적 물성 조건을

제시하는데 커다란 역할을 할 것으로 예상된다.

이하 본 발명의 이해를 돕기 위하여 바람직한 실시예를 제시하나, 하기 실시예는 본 발명을 예시하는 것일 뿐,[0025]

본 발명의 범주 및 기술사상 범위 내에서 다양한 변경 및 수정이 가능함은 당업자에게 있어서 명백한 것이며,

이러한 변경 및 수정이 첨부된 특허청구범위에 속하는 것도 당연한 것이다.

[실시예 1] OLED 유기물의 컨포머 클러스터 분석[0026]

유기발광 다이오드(OLED)의 제조방법 중 하나인 솔루션 프로세스(solution process)를 이용하여, 정공수송물질[0027]

(Hole Transporting Marerials; HTM)로 정공수송층(Hole Transporting Layer; HTL)을 형성함에 있어서, 정공수

송물질(HTM)의 구조에 따른 경화 온도의 변화를, 컨포머 클러스터 분석법을 통해 정량적으로 분석하였다. 보다

구체적으로, 상기 화학식 1 내지 3의 정공수송물질(HTM)에서, 카바졸(carbazole)기의 질소 원자와, 이로부터 알

킬 사슬(alkyl chain)로 연결되어 있는 벤젠 고리 사이의 알킬 사슬의 길이 변화를 주었을 때, 구조마다 경화

온도가 얼마나 변화하는지, 각 구조의 형태 이성질체(conformer)에 대한 클러스터링을 통하여 비교 분석하였으

며, 차례대로, 가우시안(Gaussian) 양자계산 프로그램으로 DFT의 B3PW91 hybrid functional를 이용하여, 정공

수송물질(Hole Transporting Marerials; HTM)의 화학 구조를 양자역학으로 최적화하여(에너지적으로 가장 안정

한  구조를  구해서)  레퍼런스  구조를  생성하였고,  레퍼런스  구조의  비틀림  각도(torsion  angle)를  다르게

하면서, Materials Studio의 모듈인 형태 이성질체의 볼츠만 샘플링법을 이용하여 1,000 개의 형태 이성질체를

생성하였고, 경화기를 붙일 레퍼런스 구조와 형태 이성질체의 각 작용기를 지정한 후, 이들 작용기 간 평균 제

곱근 거리(RMSD)를 측정하여 약 1 Å 이상의 차이마다 클러스터링을 수행하여 그룹으로 분류하였으며, 상기 클

러스터링에 의해 분류된 그룹의 총 개수를 형태 이성질체의 개수로 나눈 후, 이를 파라미터로 만들어 OLED 유기

물질의 경화 온도 경향성을 분석하였다.

[실시예 1] 컨포머 클러스터 분석에 의한 OLED 유기물의 경화 온도 평가[0028]

도 3은 본 발명의 일 실시예에 따른 컨포머 클러스터 분석 원리를 이용한 정공수송물질(HTM)의 경화 온도를 보[0029]

여주는 그래프로서, 실험을 배제한 채 OLED 유기 물질의 경화 온도 경향성을 분석한 결과, 도 3에 도시된 바와

같이, MeO-BCzBOS, BCzBOS 및 BCzMS 순으로 경화온도가 높았으며, 보다 명확한 결과를 확인하기 위하여 실험을

실시한 결과, 실험에 의해서도 본 발명과 동일하게 MeO-BCzBOS, BCzBOS 및 BCzMS 순으로 경화온도가 높은 것을

확인할 수 있었다. 따라서, 본 발명에 따른 컨포머 클러스터 분석 원리를 이용한 유기 물질의 경화 온도 평가방

법을 이용하게 되면, 실험 없이도 OLED의 구조 정보만으로 경화 온도의 변화를 간단하고 편리하게 확인할 수 있

음을 알 수 있다.
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