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2. Physical processes in spiropyrans as elements of moletronics

Реферат:
1. Дисертаційна робота присвячена встановленню закономірностей, що обумовлюють зв’язок між
молекулярною енергетичною структурою та формуванням механізмів перетворень у системі Сп – Мц,
вивченню можливостей та умов побудови молекулярних пристроїв на їх основі. Показано, що зміна
конфігурацій під час перетворення в системі Спіропіран – Мероціанін може бути використана для реалізації
комірки пам’яті зі спектроскопічною диференціацією. Запропоновано використання Cl як замісника в
індоліновому фрагменті, що призводить до зменшення енергетичного бар’єрав разі прямогоспіропіран →
мероціанін-перетворення на 36 %, а в разізворотного (мероціанін → спіропіран) – на 42 %. Одержано і
досліджено механізм Сп-Мц-перемикання без впливу випромінювання: шляхом протонування молекули
спіропірану. Установлено, що перехід протона не впливає на швидкість перемикання, а швидкість реакції
визначається обертальними процесами в МцН+-конформерах, як і вразі нейтральної системи. З’ясовано, що



в цілому реакція є екзотермічною, що є протилежністю до випадку непротонованої системи, де реакція була
ендотермічною. Установлено, що лінійне збільшення напруженості зовнішнього електричного поля зменшує
величину енергетичного бар’єра переходу протона.

2. The thesis is devoted to the establishment of regularities that determine the relationship between the molecular
energy structure and the formation of transformation mechanisms in theSpiropyran-Merocyanine system.Also it
aims to study possibilities and conditions for building molecular devices based on the spiropyran molecule. It has
been shown that changes of (in) configurations during the transformation in the spiropyran-merocyanine system
can be used to implement a memory cell with spectroscopic differentiation. It has been proposed to use a Cl as a
substitute in the indoline moietythat leads to the decreasing of the energy barrier by 36 % in the direct conversion
and by 42 % in the reverse conversion. The mechanism of the Sp-Mc conversion (switching) without irradiation
influence has been obtained and investigated. It can be achieved by protonation of the spiropyran molecule. It has
been found that proton transfer has noaffect on the switching rate. Rotational processes of McH+ conformers are
the rate determining steps. It has been found out that the overall reaction is exothermic, that is opposite to the
case of the non-protonated system, where it was endothermic. It has been demonstrated that a linear increasing
of the external electric field strengths decreases the energy barrier during proton transfer.
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