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Тема дисертації:
1. Особливості фотоелектронних процесів в молекулярних композитних структурах на основі органічних
напівпровідників

2. Features of photoelectronic processes in molecular composite structures based on organic semiconductors

Реферат/анотація:
1. В дисертації розв’язано наукову проблему визначення фізичних засад створення композитних систем на
основі широкого класу барвників, вуглецевих нанотрубок, поліаценів, фулеренів та показано перспективи їх
практичного застосування у різних галузях науки та техніки. Визначено фізичні механізми та детально
досліджено особливості фізичних процесів у молекулярних композитних системах на основі широкого
спектру молекулярних кристалів. Зокрема, вперше було знайдено підсилення фотолюмінесценції
одностінних вуглецевих нанотрубок функціоналізованих поліметиновим барвником. Вперше показано, що
фотолюмінесцентне збудження барвника може бути передане до трубок, що призводить до підсилення
світлового випромінювання з екситонних рівнів вуглецевих нанотрубок. Також було виявлено унікальне
явище утворення резонансних J-агрегатів на зовнішній поверхні одностінних вуглецевих нанотрубок з
ефективною передачею енергії від агрегату барвника до нанотрубки. Запропоновано напрямки створення
висококонцентрованих полімерних композитів на основі поліметинових барвників, які є фоточутливими у



практично всьому видимому діапазоні та мають максимум фоточутливості у ближній ІЧ-області, де
знаходиться максимум потоку сонячних фотонів. Виконані фотонні дослідження та квантово-хімічне
моделювання показали наявність трьох релаксаційних шляхів збуджених станів для симетричних
поліметинових барвників: одного симетричного шляху із збереженням симетрії для електронної структури
та двох несиметричних шляхів із різними порушеннями симетрії. Було отримано важливе розуміння
особливостей впливу термінальних груп поліметинових барвників, що дозволяє використати це в розробці та
синтезі нових фотоактивних систем з передбачуваною локалізацією заряду та, відповідно, функціональними
характеристиками. Отримані під час виконаних досліджень наукові результати як фундаментальні, так
прикладні, розширюють знання про процеси, що відбуваються у молекулярних композитних матеріалах.
Одержані результати є основою для подальшої оптимізації різноманітних композитних систем.

2. The dissertation solves the scientific problem of clarifying the physical principles of creating composite systems
based on a wide class of dyes, carbon nanotubes, polyacenes, fullerenes and shows the prospects for their practical
application in various fields of science and technology. The physical mechanisms are clarified and the features of
physical processes in molecular composite systems based on a wide range of molecular crystals are studied in
detail. In particular, for the first time, the enhancement of photoluminescence of the studied single-walled carbon
nanotubes functionalized with a polymethine dye has been found. It was shown for the first time that the
photoluminescent excitation of the dye can be transferred to nanotubes, which leads to the amplification of light
emission from the exciton levels of carbon nanotubes. A unique phenomenon of the formation of resonant J-
aggregates on the outer surface of single-walled carbon nanotubes with efficient energy transfer from the dye
aggregate to the nanotube has been also discovered. Directions for the creation of highly concentrated polymer
composites based on polymethine dyes, which are photosensitized in almost the entire visible range and have a
maximum of photosensitivity in the near-IR region, where the maximum flux of solar photons is located, have been
proposed. The performed photonic and quantum-chemical studies showed the presence of three relaxation paths
for symmetric polymethine dyes in the excited state: one symmetrical path with the preservation of symmetry for
the electronic structure and two asymmetrical paths with different symmetry breakings. An important
understanding of the features of the terminal groups of polymethine dyes was obtained, which allows to advance
in the development and synthesis of new photoactive systems with predictable localization of the cationic charge
and, as a consequence, functional characteristics. The scientific results obtained during the research, both
fundamental and applied, expand the understanding of the processes occurring in molecular composite materials.
The knowledge obtained allows for further optimization of wide range composite systems.
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