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VII. Відомості про ДіР
Назва роботи українською:
Структурні та спектральні властивості нових матеріалів для сенсибілізованих барвником сонячних
елементів, нанофотоніки та органічних світловипромінюючих пристроїв

Назва роботи англійською:
Structural and spectral properties of new materials for dye sensitized solar cells, nanophotonics and organic light
emitting devices.

Реферат українською:
Метою роботи є квантово-хімічні дослідження структури, фотофізичних та напівпровідникових
властивостей нових матеріалів для органічних світловипромінюючих пристроїв (ОСВП) та сенсибілізованих
барвником сонячних елементів (СБСБ) та встановлення взаємозалежності між будовою молекул та її
спектрами поглинання/випромінювання. Об'єкт дослідження - серія органічних сенсибілізуючих барвників
для СБСЕ індолінового та трифеніламінового рядів з модифікованими донорними, містковими та
акцепторними фрагментами, а також нові високоефективні емітери класу гетероциркуленів
(тетраокса[8]циркулени, азаокса[8]циркулени, тіа[8]циркулени), дифеніламінокарбазолів, похідних 1,2,4-
триазолу та їх комплексів з перехідними металами та лантанідами, поліпіридильних комплексів Ir(III).
Методи дослідження: 1) класичні фізико-хімічні методи, такі як УФ-видима та ІЧ спектроскопія,
спектроскопія ЯМР, ЕПР, мас-спектрометрія, порошкова рентгенівська дифрактометрія, рентгено-
структурний аналіз, термогравіметричний аналіз, високоточні методики напилення матеріалів тощо; 2)
сучасні методи квантової хімії, такі як теорія функціоналу густини - DFT та її нестаціонарний варіант -
TDDFT, методи ab initio, такі як RI-CC2 і XMC-QDPT2, теорія Бейдера "Атоми в молекулах" тощо. Основні
наукові результати: 1. Встановлено, що молекули гетероциркуленів характеризуються наявністю
концентричної системи паратропних (антиароматичних) та діатропних (ароматичних) магнітних кільцевих
струмів. 2. Доведено, що інтенсивність першого електронного переходу S0?S1 в спектрах поглинання
досліджуваних гетероциркуленів значно зростає за рахунок електронно-коливальних взаємодій. 3. Для серії
гетероциркуленів виявлено вплив NH/O заміщення і ступеня спряження на квантовий вихід флуоресценції.
В цьому відношенні азатриокса[8]циркулени демонструють значно вищі значення ФFl ніж їх Оксиген-
заміщені аналоги. 4. Сконструйовані та протестовані мультишарові OLED пристрої білого кольору свічення
на основі бензоанельованих азатриокса[8]циркуленів. 5. Передбачено дві нові поліморфні форми карбон
нітриду стехіометрії (1 : 1) просторової групи P3m1, які є напівпровідниками з широкою непрямою
забороненою зоною. 6. Створені новітні пристрої органічних світловипромінюючих діодів, які засновані на
ексиплексному випромінюванні, що генерується на межі поділу фаз зіркоподібних органічних емітерів
(здебільшого циркуленів та похідних карбазолу). 7. Створенні нові високоефективні органічні світлодіоди з
блакитним кольором свічення, в яких в якості емісійних матеріалів використані конденсовані похідні
бііндолу.

Реферат англійською:
The aim of this work is quantum-chemical studies of the structure, photophysical and semiconductor properties of
new materials for organic light-emitting devices (OLED) and dye-sensitized solar cells (DSSC) and establishing the
interdependence between the structure of molecules and its absorption/emission spectra. Object of study - series
of organic sensitizing dyes for DSSC of indoline and triphenylamine series with modified donor, bridging and
acceptor fragments, as well as new high-efficiency emitters of heterocirculenes, diphenylaminocarbazoles, 1,2,4-
triazole derivatives and their complexes with transition metals and lanthanides, complexes Ir(III). Research
methods: 1) classical physicochemical methods, such as UV-visible and IR spectroscopy, NMR spectroscopy, EPR,
mass spectrometry, powder X-ray diffractometry, X-ray diffraction analysis, thermogravimetric analysis, high-



precision deposition techniques and others; 2) modern methods of quantum chemistry, such as density functional
theory - DFT and its nonstationary version - TDDFT, ab initio methods such as RI-CC2 and XMC-QDPT2, Beyder's
theory of "Atoms in molecules" and others. Main scientific results: 1. It was found that heterocirculene molecules
are characterized by the presence of a concentric system of paratropic (anti-aromatic) and diatropic (aromatic)
magnetic ring currents. 2. It is proved that the intensity of the first electronic transition S0?S1 in the absorption
spectra of the studied heterocirculenes increases significantly due to vibrational interactions. 3. The effect of
NH/O substitution and conjugation degree on the fluorescence quantum yield was revealed for a series of
heterocirculenes. In this respect, asatrioxa[8]circulenes show significantly higher values the fluorescence quantum
yield than their oxygen substituted analogs. 4. Multilayered OLED devices with white color of luminescence based
on benzoannelated azatrioxa[8]circulenes were constructed and tested. 5. It was found two new polymorphic
forms of carbon nitride stoichiometry (1:1) of the space group P3m1 which are semiconductors with a indirect wide
band gap. 6. It was fabricated new organic light-emitting devices, which are based on exciplex radiation generated
at the phase boundary of star-shaped organic emitters (mainly circulenes and carbazole derivatives). 8. It was
fabricated new high-performance organic light-emitting diodes with a blue color glow, in which the binindole
condensed derivatives were used as emission materials.
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Реєстраційний номер картки технології:
Опис НТП: У науково-дослідній роботі та циклі статей за її результатами проведено детальний аналіз
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1,2,4-триазолу та їх комплексів з перехідними металами та лантанідами, поліпіридильних комплексів Ir(III),
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