Дифталоцианины лантанидов, содержащие спейсерный заместитель
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Двухпалубные фталоцианины лантанидов (Ln), обладая широким кругом необычных физико-химических свойств, находят применение как электрохромные материалы [1], молекулярные магнетики [2], материалы для мультибитных устройств хранения информации [3], молекулярные рецепторы для ионов металлов, дикарбоновых кислот и сахаридов [4], газовые сенсоры [5] и др.
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Нами осуществлен синтез ряда новых дифталоцианиновых комплексов лантанидов(III) на основе димерных лигандов с гибким спейсером – т.н. clamshell-дифталоцианинов (Рис. 1). Проведено исследование электронных спектров поглощения (ЭСП) растворов полученных соединений при химическом окислении и восстановлении в широком диапазоне длин волн (250-2500 нм). С помощью теории функционала плотности оптимизированы геометрии нейтральной, окисленной и восстановленной форм модельного комплекса – clamshell-дифталоциана лютеция. Методом ZINDO/S-CIS определены энергии возбужденных состояний и соответствующие им электрические дипольные моменты переходов, на основе чего осуществлен расчет ЭСП всех трех форм модельного комплекса. Рассчетные спектры коррелируют с экспериментальными.
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Рис. 1. Гекса-трет-бутилзамещенные clamshell-дифталоцианины лантанидов(III).
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