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Relationships between liquid-crystalline properties, energies of the excited states, intra-

molecular energy transfer rates, and quantum yields of some mesogenic europium(III) com-

plexes were studied. Their application with conductive conjugated polymers in optoelectronic 

materials was evaluated. 

 

Мезогенные комплексы европия(III) (Eu(III)) с уникальным строением, отли-

чительными жидкокристаллическими (ЖК), оптическими и магнитными свой-

ствами выступают в роли компонентов перспективных функциональных матери-

алов для оптоэлектроники и биомедицины [1]. Наличие неоднозначной взаимо-

связи между их строением, структурой и свойствами, зависящими от различных 

факторов, осложняет практическое применение данных соединений. Вероят-

ность заранее предугадать их оптические и ЖК свойства на стадии синтеза 

крайне невелика. В данной работе были выявлены теоретические подходы к со-

зданию функциональных материалов на основе ряда мезогенных комплексов 

Eu(III) с β-дикетонами и основаниями Льюиса, а также некоторых проводящих 

полимеров. Изучены взаимосвязи между молекулярным строением, природой ко-

ординационных полиэдров, параметрами полиэдров Вороного-Дирихле, эффек-

тивностью люминесценции и ЖК свойствами комплексов Eu(III). На основании 

рассчитанных энергий возбужденных состояний были определены основные ка-

налы внутримолекулярного переноса энергии в комплексах Eu(III), рассчитаны 

скорости переноса энергии и значения квантового выхода люминесценции. Про-

изведена оценка эффективности межмолекулярного переноса энергии в опто-

электронных материалах на их основе и совместного применения с некоторыми 

проводящими полимерами. В ходе работы было установлено, что ЖК свойства 

мезогенных комплексов Eu(III) в основном определяются их лигандным окруже-

нием, магнитные свойства зависят от природы координационного полиэдра, на 

оптические свойства оказывают влияние оба этих фактора. 
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Квантово-химические расчеты были проведены с использованием суперкомпьюте-

ров МВС-10П и МВС-100K «Межведомственного суперкомпьютерного центра РАН». 
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