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VII. Відомості про ДіР
Назва роботи українською:
Молекулярний дизайн матеріалів для органічних світловипромінюючих діодів з альтернативними
механізмами електролюмінесценції

Назва роботи англійською:
Molecular design of materials for organic light-emitting diodes with alternative mechanisms of
electroluminescence

Реферат українською:
Основні наукові результати: 1. Структуру молекул гетеро[n]циркуленів можна охарактеризувати на основі
енергії напруженості макроциклу як основного дескриптору для оцінки стабільності їх молекул.
Встановлено, що збільшення розміру макроциклу (n = 10–30) для вищих гетероциркуленів приводить до
поступового перетворення їх структури від сідлоподібної до спіралеподібної, а потім до крилоподібної
форми. У той же час нижчі представники з n = 4, 6 демонструють чашеподібну структуру через високу
енергетичну напруженість їх макроциклу. У 2020 році представлено синтез перших «вищих»
гетероциркуленів – діазатріокса[9]циркулену та тетрагідро[10]циркулену. При цьому
діазатріокса[9]циркулен є абсолютно плоским, в той час як тетрагідро[10]циркулен має V-подібну форму.
Чергування радіальних (коротких) та ендоциклічних (довгих) зв’язків в структурі діазатріокса[9]циркулену
вказує на значний вклад радіаленової структури. 3. На основі аналізу провідності нових синтезованих
циркуленів встановлено, що тетрагідро[10]циркулен є напівпровідником p-типу. 4. Для серії тіа[7]циркуленів
та нових змодельованих Se-, Te-, S/Te- та Se/Te-заміщених [8]циркуленів поведено дослідження
ароматичності методом незалежних від ядер хімічних зсувів та методом магнітно-індукованих кільцевих
струмів. Встановлено, що всі досліджувані гетеро[7]циркулени та гетеро[8]циркулени складаються з двох
концентричних підсистем: внутрішнього антиароматичного семи- або восьмичленного ядра та зовнішньої
ароматичної системи з бензенових та гетероаренових циклів. Загалом, більшість досліджуваних
гетеро[7]циркуленів можна вважати слабко антиароматичними через незначне домінування паратропного
кільцевого струму, тоді як гетеро[8]циркулени є ароматичними сполуками. 5. Топологія магнітно-
індукованого кільцевого струму є досить нечутливою до типу гетероатома у зовнішньому макроциклі
молекул гетероциркуленів, кількості гетаренових циклів та розміру внутрішнього циклу, це чітко показує
особливу електронну структуру циркуленів.

Реферат англійською:
Main results: 1. The structure of the molecules of hetero[n]circulenes can be characterized based on the strain
energy of the macrocycle as the main descriptor for assessing the stability of their molecules. It was established
that the increase in the macrocycle size (n = 10–30) for higher heterocirculenes leads to a gradual transformation
of their structure from saddle-shaped to spiral, and then to wing-shaped structure. At the same time, the lower
representatives with n = 4, 6 show a bowl-shaped structure due to the high strain energy of their macrocycle. 2. In
2020, the synthesis of the first "higher" heterocirculenes - diazatrioxa[9]circulene and tetrahydro[10]circulene was
presented. In this case, diazatrioxa[9]circulene is absolutely planar, while tetrahydro[10]circulene has a V-shaped
structure. The alternation of radial (short) and endocyclic (long) bonds in the structure of the
diazatrioxa[9]circulene indicates a significant contribution of the radial structure. 3. Based on the analysis of the
conductivity of the newly synthesized circulenes, it was found that tetrahydro[10]circulene is a p-type
semiconductor. 4. For a series of thia[7]circulenes and newly modeled Se-, Te-, S/Te- and Se/Te-substituted
[8]circulenes, we have studied the aromaticity by the nucleus-independent chemical shift (NICS) method and by
the method of magnetically-induced ring currents. It was established that all the studied hetero[7]circulenes and
hetero[8]circulenes consist of two concentric subsystems: internal antiaromatic seven- or eight-membered ring



and external aromatic system of benzene and heteroarene rings. In general, most of the studied [7]circulenes can
be considered as weakly antiaromatic, while hetero[8]circulenes are aromatic. 5. It was found that the topology of
the magnetically induced ring current is quite insensitive to the heteroatom type in the outer macrocycle of
molecules, the number of heteroarenes and the size of the inner ring.
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VIII. Наукова (науково-технічна) продукція (НТП)
Назва НТП українською: Розробка рекомендацій та виготовлення дослідних зразків органічних
світлодіодів.

Назва НТП англійською: Recommendations and manufactured of prototypes of organic light-emitting
diodes.

НТП, яку передбачалося створити:
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Реєстраційний номер картки технології:
Опис НТП: Розроблені рекомендації та пропозиції: 1) щодо напрямленого синтезу нових органічних
екологічно безпечних матеріалів, які б виконували функції транспорту та інжекції носіїв зарядів,
люмінесцентних шарів та 2) щодо формування інтерфейсу між окремими шарами емітерів. Сфабриковано
діод, в якому в якості допанта використано азатриокса[8]циркулени, він демонструє високу яскравість (23700
Кд/м2 при 15 В) та струмову ефективність (4.2 Кд/А при яскравості 1000 Кд/м2). Отримані значення
світлових показників майже не залежать від густини струму в діапазоні від 30 до 500 мА/см2, що робить
можливим використання даного типу діодів в технології виготовлення дисплеїв та джерел освітлення.

Соціально-економічна спрямованість НТП: Створення принципово нової продукції (матеріалів,
технологій тощо) для забезпечення експортного потенціалу та заміщенню імпорту

Вплив НТП на довкілля:
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Потрібний обсяг інвестицій, тис. грн.:
Права, що надаються інвестору після завершення роботи:
Наявність бізнес-плану:
Техніко-економічне обгрунтування:
Потенціальний обсяг продажу, тис. грн.:
Очікуваний термін окупності (років):
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