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Данное исследование направлено на изучение взаимосвязи между химической структурой и фотофизическими свойствами органических светоизлучающих материалов с применением методов машинного обучения. Подобные материалы находят широкое применение в органических светодиодах (oled), флуоресцентных сенсорах и биовизуализации. Химическая структура молекулы, включая тип скелета, длину сопряжения, природу заместителей и пространственную конфигурацию, напрямую определяет такие характеристики, как длина волны излучения и квантовый выход. Для объяснения механизмов регуляции эффективности излучения за счет жесткости молекул и расширения сопряжения был разработан рабочий процесс, включающий поиск начальных конформаций, оптимизацию основного состояния и анализ возбужденных состояний методом теории функционала плотности (dft/td-dft). Сравнительный анализ свойств таких материалов, как pdi и cy7, подтвердил наличие отрицательной корреляции между молекулярной жесткостью и скоростью безизлучательных переходов. На основе полученных данных был разработан скрипт машинного обучения для быстрого предсказания характеристик излучения по химической структуре молекул. Предложенная стратегия проектирования материалов, ориентированная на анализ данных, обеспечивает эффективный отбор и прогнозирование свойств, создавая надежную теоретическую базу для молекулярного дизайна новых светоизлучающих материалов.
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