Elektronowe i optyczne wlasnosci azynowych pochodnych
tetratiafulwalenow do zastosowan nieliniowooptycznych
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Nieliniowooptyczne materiaty organiczne ze wzgledu na ich szerokie mozliwosci
zastosowan ciesza si¢ duzym zainteresowaniem naukowcow. Latwa oraz niedroga produkcja
jest wielkg zaleta tych materialow. Odgrywaja one wazng rolg w fotonowych 1
optoelektronicznych elementach nowoczesnej informatyki oraz holograficznej technologii
obrazowania [1]. Molekuly nieliniowooptyczne zazwyczaj posiadaja w swojej budowie grupe
elektro-donorowa i akceptorows, ktore sg potaczone systemem wigzan m-sprezonych. Donorem
moze by¢ np. grupa tetratiafulwalenowa (TTF) [2].

Prezentowana praca dotyczy analizy wlasnosci elektronowych oraz optycznych
czterech azynowych pochodnych TTF na drodze badan eksperymentalnych, jak réwniez
obliczen kwantowo-chemicznych. Wtasnos$ci elektronowe liczono metoda teorii funkcjonatow
gestosci  (DFT) z  wykorzystaniem programu GAMESS, natomiast parametry
nieliniowooptyczne otrzymano uzywajac programu Gaussian wraz z zalezng od czasu metode
DFT. Uzyto funkcjonalow B3LYP oraz LC-BLYP, przy czym ten drugi okazal si¢ bardziej
korzystny do symulacji liniowych wtasnoéci optycznych badanych molekut. Stwierdzono to
na podstawie poréwnania danych teoretycznych z eksperymentalnymi widmami absorpcji
UV-vis. Obliczenia prowadzono dla izolowanych czasteczek w prozni, a takze uwzgledniono
dziatanie wybranych rozpuszczalnikow na wtasnosci elektronowe ligandow. Symulowane
parametry optyczne molekut, jak rowniez wielkosci ich momentéw dipolowych pozwalaja
sadzi¢, ze badane ligandy s3 obiecujagcym materialem nieliniowooptycznym. Uzyte
rozpuszczalniki nie maja wielkiego wpltywu na wlasnosci elektronowe badanych
chromoforéw. Obliczenia energii catkowitej wykazaly istnienie dwoch izomeréw kazdej
molekuty.
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