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Streszczenie

Zastosowanie uktadow organicznych w elektronice molekularnej, jak
rowniez w innych dziedzinach nauki stwarza duze mozliwosci. Bardzo waznymi
aspektami jakie otrzymujemy dzigki materiatom organicznym s3:

® latwo$¢ modyfikacji chemicznej zwigzkoéw organicznych, pozwalajgca na
dostosowywanie ich wtasciwosci do konkretnych zastosowan.

® Mozliwos¢ uzytkowania warstw organicznych o duzej powierzchni, m.in.
na podiozach elastycznych.

W niniejszej pracy do badan wybrano kilka uktadow molekularnych, w
ktorych jednostkg elektrono-akceptorowa jest fuleren Cq, a grupami elektrono-
donorowymi sg chromofory organiczne. Barwnikami tymi byly policykliczne
weglowodory aromatyczne-planarne molekuly zbudowane z roznej ilosci
pierscieni benzenowych, takie jak: porfiryna, perylen, tiofen i tetratiafulwalen.
Lacznikiem miedzy grupami elektrono-aktywnymi sa mostki z tancuchami
alkilowymi. Polaczenie kowalencyjne organicznych chromoforéow z molekulg
Ce0, daje mozliwo$¢ tworzenia supramolekularnych zwigzkow o przerdéznych
wlasciwosciach i1 zastosowaniach.

Celem niniejszej pracy bylo glebsze poznanie mechanizmoéow 1 efektow
zachodzacych w wybranych uktadach supramolekularnych, zwanych dalej
diadami, zarowno w ciele statym, w organicznym rozpuszczalniku (chloroform),
jak 1 w ukladach cienkowarstwowych wytworzonych metoda Langmuira—
Blodgett. Gléwnym moim celem byla jednak analiza 1 dyskusja danych
spektroskopowych diad 1 chromoforow (zwanych dalej molekutami
referencyjnymi), w szerokim zakresie widmowym, przy uzyciu roznych,
wzajemnie komplementarnych metod spektroskopowych. W  szczegolnosci
istotne bylo okreslenie zmian w strukturze elektronowej i oscylacyjnej diad po
ich uformowaniu. Wigze si¢ to z poznaniem donorowo—akceptorowego
charakteru badanych ukladow i procesu transferu elektronu miedzy molekutami
chromoforow organicznych i fulerenu. Celem przeprowadzonych badan, byto tez

okreslenie oddzialywan badanego uktadu molekularnego w ciele statym (matryca



KBr), w roztworze, a takze z podlozem stalym (warstwy LB). Dokonujac
obliczen kwantowo-mechanicznych, byliSmy w stanie okresli¢ rozktad tadunku
na czgsteczce diady zard6wno w stanie wzbudzonym jak i podstawowym, mogtam
tez dokona¢ dobrego przypisania pasm absorpcyjnych drganiom normalnym
badanych uktadéw supramolekularnych. Oprocz tego dokonano okreslenia
orientacji diad molekut na podtozu stalym, ktére to uporzagdkowanie ma znaczny
wplyw na transfer energii i elektronu w tego typu uktadach.

Wykonano badania absorpcji w ciele statym 1 w roztworze w zakresie UV-
Vis, oraz absorpcji 1 odbicia-absorpcji w podczerwieni (IR), fluorescencji w
roztworze 1 dla warstw LB; spektroskopia w podczerwieni zostata uzupelniona
spektroskopia rozproszenia ramanowskiego. Wszystkie pomiary zostaty
wykonane w temperaturze pokojowej. Mimo, ze widma zostaty zarejestrowane w
szerokim zakresie spektralnym (400 — 50 000 cm™), uwage skupiono na dwoch
zakresach: na zakresie, gdzie obserwuje si¢ wzbudzenia elektronowe obu
sktadnikow diady, 1 na zakresie, gdzie wystepuja drgania wewnatrzczasteczkowe
badanych diad.

Analiza drgan normalnych zaprezentowanych w niniejszej pracy uktadow
supramolekularnych 1 chromoforéw organicznych, zostata wykonana przy uzyciu
programu Gaussian 03. Optymalizacj¢ geometrii 1 obliczenia drgan normalnych
diad 1 molekut referencyjnych, przeprowadzono stosujac teori¢ funkcjonatu
gestosci DFT, z funkcjonatem hybrydowym B3LYP.

Praca sktada si¢ z siedmiu czg$ci. W rozdziale pierwszym przedstawiony
zostal cel pracy, oraz motywacje jakimi kierowatam si¢ przy podjeciu wybranej
tematyki. Rozdzial drugi to wprowadzenie teoretyczne, dotyczace podstawowych
wiadomosci z zakresu fizyki molekularnej, ktére sg niezbedne do zrozumienia
niniejszej pracy. Trzeci rozdzial, zawiera informacje o przedstawionych w pracy
doktorskiej uktadach supramolekularnych; dodatkowo umieszczono w tym
rozdziale informacje o sposobie przygotowywania probek do badan
spektroskopowych. W rozdziale czwartym skupiono si¢ na opisie technik
eksperymentalnych uzytych w pracy doktorskiej. Rozdzial pigty to streszczenie
zagadnien zwigzanych z przeprowadzonymi w pracy obliczeniami teoretycznymi.

W rozdziale szostym, ktory to jest meritum pracy, przedstawiono wyniki



przeprowadzonych badan wraz z ich wnikliwg interpretacja. Rozdziat siodmy to
podsumowanie uzyskanych rezultatbw 1 wnioskow wynikajacych z
przeprowadzonych badan.

Na koncowych stronach pracy doktorskiej zostala umieszczono
bibliografia, wykaz prac autora niniejszej rozprawy doktorskiej 1 podzigkowania

dla osob, ktére przyczynity si¢ do powstania tej pracy.



