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1. Екситонні процеси в полярних і центросиметричних агрегатах і кристалах з внутрішньомолекулярним
переносом заряду.

2. Exciton processes in polar and centrosymmetric aggregates and crystals with intramolecular charge transfer.

Реферат:
1. У роботі досліджуються електронні властивості молекул та кристалів двох донорно-акцепторних сполук,
які відрізняються лише заміною у вуглецевому ланцюзі атома Cl на Br, та схожих за будовою мероціанінових
сполук у широкому інтервалі температур. Виявлено, що сполука з Cl в агрегованому стані проявляє високу
кубічну нелінійність, а сполука з Br, крім з двофотонно збудженої фотолюмінесценції, демонструє генерацію
другої гармоніки. Розглянуто вплив конформаційного стану та електронної структури досліджених молекул
на їх агрегацію в органічних розчинниках та рідкокристалічній матриці. Експериментально доведено, що
структура π-спряженого ланцюга (поліметинова або полієнова) впливає на тип агрегації та симетрію
кристалічної структури речовини. Дослідження нелінійно-оптичних властивостей кристалічного стану цих
сполук дозволило класифікувати його симетрію та виявити екситонні стани з перенесенням заряду. Вивчено
динаміку та запропоновано схему переносу електронного збудження та механізми його релаксації в
молекулярному та кристалічному стані.



2. In this thesis, the electronic properties of molecules and crystals of two donor-acceptor compounds which
differ only in the replacement of the Cl atom for Br and the "model" of the merocyanine compounds in a wide
temperature range have been studied. Excited states in these compounds with optical excitation, in particular at
low temperatures, are investigated. The objects of research in work are solutions, films and crystals of a number of
new merocyanine dyes with intramolecular charge transfer. It is experimentally found that the slight differences in
the molecular structure of the two donor-acceptor compounds associated with the replacement of atoms with
different electric negative charge (Cl with Br) lead to the following changes: one of the compounds containing the
atom Cl, exhibits high cubic nonlinearity, and in the aggregated state forms J-type structures. Another compound,
containing the Br atom, shows the generation of the second harmonic and the two-photon photoluminescence, as
well as forms H-type structures in the aggregated state. The influence of conformational and electronic structure
of investigated molecules on their aggregation in organic solvents and liquid crystal matrix is studied. It has been
experimentally proved that a polymethine π-conjugate chain contributes to the formation of one-dimensional J-
type aggregates (with a long-wave spectral shift) and a centrosymmetric crystalline structure of a substance. The
polyene structure of the chain contributes to conformational changes in the molecule, which lead to formation of
the H-type aggregates and polar crystalline structure of the substance. Thus, the π-conjugate system participates
in the process of charge transfer in such compounds as an independent functional fragment. The change in the
state of the π-conjugate chain enables to control the hyperpolarizability of the molecules and to influence the
structure of formed aggregates. Investigation of nonlinear optical properties of the crystalline state of these
compounds allow classifying its symmetry and the manifestation of excitonic states with charge transfer. The
dynamics is studied and the scheme of electron excitation transfer and the ways of its relaxation in the molecular
and crystalline states of the investigated compounds is proposed.
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