Изучение электронных свойств полиароматических углеводородов
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Непланарные полициклические ароматические углеводороды (ПАУ) – это пирамидализованные полиены, состоящие из конденсированных шестиугольных и пятиугольных ароматических структур, которые можно считать подструктурами фуллеренов. Такие соединения демонстрируют лучшие акцепторные свойства по сравнению с планарными ПАУ. К примеру, первый потенциал восстановления индаценопицена находится в области –1.92 В, а потенциал окисления в области +1.1 В относительно ферроцена. Эти данные позволяют сделать вывод, что данное соединение может быть использовано в качестве π-акцепторного материала. Их умеренная растворимость и стабильность в ходе процесса сублимации по сравнению с планарными ПАУ – ключевой фактор, позволяющий использовать их в производстве устройств из класса органической электроники на основе тонких пленок [1]. 
Объектами исследования данной работы являются ряд полиеновых структур различной топологии. В работе изучены их электронные свойства методом флуоресцентной спектроскопии и спектроскопии поглощения в УФ и видимом диапазонах. Электрохимические свойства исследованы с использованием циклической вольамперометрии. Кроме того, проведены квантово-химические расчеты энергии граничных орбиталей методом функционала плотности.
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Рис.1 Примеры изученных непланарных полиароматических структур
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