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VII. Відомості про ДіР
Назва роботи українською:
Розробка та дослідження нових багатофункціональних матеріалів на основі низьковимірних молекулярних
кристалів.

Назва роботи англійською:
Development and research of new multifunctional materials based on low-dimensional molecular crystals.

Реферат українською:
Мета проекту - створення і системне дослідження нових функціональних напівпровідникових молекулярних
систем на основі композитів та гетероструктур, які є перспективними для молекулярної електроніки і
можуть бути використані для розробки фотовольтаїчних елементів, органічних транзисторів, сенсорів тощо.
Проект спрямований на пошук фундаментального розуміння фізичних процесів в комплексних
молекулярних системах, пов'язаних на різних рівнях структурної організації; встановлення кореляції між
структурним впорядкуванням молекул та макроскопічними електронними властивостями всієї системи.
Досліджено особливості електронних процесів у низці низьковимірних структур, зокрема, у композитах
вуглецевих нанотрубок з барвниками, голубих фазах рідких кристалів та рідких кристалах, допованих
наночастинками. Вперше виявлено утворення J-агрегатів на зовнішній поверхні вуглецевих нанотрубок з
ефективною передачею енергії від агрегату барвника до нанотрубки. Запропонований механізм агрегації
пов’язаний із самовпорядкуванням цис-ізомерів барвника, що мають вигнуті π-спряжені групи і добре
прилягають до опуклої поверхні нанотрубки. Показано наявність різних релаксаційних шляхів для
симетричних поліметинових барвників у збудженому стані: одного симетричного шляху із збереженням
симетрії електронної структури та двох несиметричних шляхів із різними порушеннями симетрії. Перший
асиметричний механізм призводить до поліметинового, а другий - до полієнового станів. Отримані
результати забезпечують важливі знання для проектування надшвидких оптоелектронних систем на основі
досліджених матеріалів. Було виявлено, що в тонких комірках з планарними граничними умовами, які
заповнені рідкокристалічними голубими фазами, при товщині меншій за сталу ґратки голубої фази
формується гексагональна ґратка півскирміонів. При зменшенні товщини ця ґратка переходить у систему
поодиноких півскирміонів. Оцінено можливості використання результатів роботи при розробці сенсорів та
елементів молекулярної електроніки

Реферат англійською:
The aim of the project was to create and systematically study new functional semiconductor molecular systems
based on composites and heterostructures that are promising for molecular electronics and can be used to
develop photovoltaic cells, organic transistors, sensors etc. The main problem to be solved by the project is the
search for a fundamental understanding of physical processes in complex molecular systems; finding a correlation
between the nature of intermolecular interaction and electronic properties of the whole system. The peculiarities
of electronic processes in a number of low - dimensional molecular structures have been studied, in particular, in
composites of carbon nanotubes with dyes, LC blue phases of and LC doped with nanoparticles. For the first time,
the formation of J-aggregates on the outer surface of carbon nanotubes with efficient energy transfer from the dye
aggregate to the nanotube was observed. The proposed mechanism of aggregation is related to the self-
arrangement of cis-isomers of polymethine dye molecules, which have curved π-conjugate groups and adhere well
to the convex surface of the nanotube. The presence of three relaxation paths for symmetric polymethine dyes in
the excited state is shown: one symmetric path and two asymmetric paths with different symmetry breaking. The
first asymmetric mechanism leads to the polymethine state, and the second to the polyene state. The obtained
results provide important knowledge for the design of new ultrafast optoelectronic systems based on the studied
materials. It was found that in thin planar cells, which are filled with LC blue phases of the first type, a hexagonal



lattice of half-scyrmions is formed with a thickness less than the lattice constant of blue phase. As the thickness
decreases, this lattice transforms into the system of single half-scyrmions. Possibilities of using the results of work
in the development of sensors and elements of molecular electronics have been evaluated.
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VIII. Наукова (науково-технічна) продукція (НТП)
Назва НТП українською: Нові багатофункціональні матеріали на основі низьковимірних молекулярних
кристалів: органічних барвників, вуглецевих нанотрубок, голубих фаз рідких кристалів, допованих рідких
кристалів, полімерів, низькомолекулярних фоточутливих сполук.

Назва НТП англійською: New multifunctional materials based on low-dimensional molecular crystals:
organic dyes, carbon nanotubes, blue phases of liquid crystals, doped liquid crystals, polymers, low-molecular
photosensitive compounds.

НТП, яку передбачалося створити:
Причини, через які НТП не було створено:
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Реєстраційний номер картки технології:
Опис НТП: Розроблено нові багатофункціональні матеріали на основі низьковимірних молекулярних
кристалів: органічних барвників, вуглецевих нанотрубок, голубих фаз рідких кристалів, допованих рідких
кристалів , полімерів, низькомолекулярних фоточутливих сполук та досліджено електронні процеси у цих
композитах. На основі отриманих результатів продемонстровано можливість створення електронних
пристроїв нового покоління, зокрема, сенсорів та фотоперетворювачів.

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