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2. A study of the aromaticity and spectral properties of heteroannelated cyclooctatetraenes taking into account
vibronic effects

Реферат:
1. Дисертаційна робота присвячена дослідженню ароматичності та електронно-спектральних властивостей
частково та повністю гетероанельованих циклооктатетраенів та сітчастих полімерів на основі
тетраокса[8]циркуленів в контексті їх застосування для потреб нанофотоніки та фотовольтаїки. У роботі
показано, що усі досліджувані молекули гетероанельованих циклооктатетраенів мають антиароматичний
внутрішній восьмичленний цикл за рахунок наявності паратропних кільцевих струмів, в той час як
ароматичний характер анельованої частини, навпаки, обумовлений діатропним кільцевим струмом. Як
наслідок, досліджувані молекули можна розглядати як неароматичні сполуки, в яких діатропний і
паратропний кільцевий струми взаємно компенсують один одного.



2. The thesis is devoted to the research of aromaticity, electronic and spectral properties of the partially and fully
heteroannelated cyclooctatetraenes and cross-linked polymers based on tetraoxa[8]circulenes in context of their
nanophotonics and photovoltaics applications. It is shown in the thesis, that all studied heteroannelated
cyclooctatetraene molecules have antiaromatic inner eight-membered cycle due to the high paratropic
contribution, while the aromatic character of annelated part is caused by diatropic ring current. As a result, the
studied molecules can be considered as non-aromatic compounds in which diatropic and paratropic ring currents
mutually compensate each other.
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