Планарные люминесцентные материалы на основе производных имидазолов и триазолов
Актуальность
Разработка новых органических люминесцентных материалов является одной из ключевых задач современной физической химии и химии функциональных материалов. Такие соединения находят широкое применение в органической электронике, сенсорных системах, биоимиджинге, криминалистике и органических светоизлучающих диодах (OLED) [6–9].
Классические органические флуорофоры часто демонстрируют явление тушения люминесценции при агрегации (ACQ), что существенно ограничивает их использование в конденсированных фазах. В противоположность этому в последние десятилетия активно развивается концепция агрегационно-индуцированной эмиссии (AIE), при которой интенсивность свечения возрастает при переходе молекул в агрегированное состояние вследствие ограничения внутримолекулярных движений (RIM) [5–7].
Дополнительные возможности управления фотофизическими свойствами органических люминофоров открывает механизм внутримолекулярного переноса заряда (ICT), включая его разновидности — скрученное (TICT) и планаризованное (PLICT) состояния [1–4]. Концепция PLICT позволяет получать флуорофоры, сочетающие большие стоксовы сдвиги и высокие квантовые выходы люминесценции [1,2].
Перспективными структурными фрагментами для конструирования подобных систем являются имидазольные и 1,2,3-триазольные гетероциклы, обладающие развитой π-сопряжённой системой и способностью эффективно участвовать в процессах переноса заряда [14,24]. Триазольный цикл может выступать в роли π-мостика в донорно-акцепторных системах типа D–π–A, обеспечивая эффективную электронную коммуникацию между функциональными фрагментами молекулы [15–17].
Благодаря этим свойствам производные имидазола и триазола рассматриваются как перспективные платформы для создания новых люминесцентных материалов, сенсоров и оптоэлектронных устройств [21,25].

Цель работы
Целью работы является анализ и обоснование перспектив создания новых планарных люминесцентных систем на основе производных имидазола и 1,2,3-триазола, проявляющих эффекты внутримолекулярного переноса заряда (ICT/PLICT) и агрегационно-индуцированной эмиссии (AIE).
Для достижения поставленной цели предполагается решение следующих задач:
1. Анализ современных представлений о механизмах PLICT и AIE в органических люминофорах;
2. Исследование роли 1,2,3-триазольного цикла как π-сопряженного мостика в донорно-акцепторных системах;
3. Рассмотрение фотофизических свойств имидазольных и бензимидазольных хромофоров;
4. Выявление структурных факторов, определяющих эффективность люминесценции и внутримолекулярного переноса заряда.

Научная новизна
Научная новизна работы заключается в комплексном рассмотрении взаимосвязи структурных особенностей имидазол- и триазолсодержащих хромофоров с механизмами PLICT и AIE.
Показано, что:
1. Сочетание жестких планарных гетероциклических ядер и донорно-акцепторных фрагментов способствует реализации планаризованного состояния переноса заряда [1–3];
2. Введение объемных роторных заместителей или формирование специфической упаковки молекул может приводить к проявлению агрегационно-индуцированной эмиссии [6,7,13];
3. 1,2,3-триазольный цикл способен эффективно стабилизировать низшую свободную молекулярную орбиталь (LUMO) и усиливать внутримолекулярный перенос заряда [17,20];
4. Имидазольные и бензимидазольные фрагменты обладают биполярной электронной природой, что делает их удобной платформой для построения D–π–A систем с регулируемыми оптическими свойствами [24,25].

Ожидаемые результаты
1. В результате проведённого анализа и дальнейших исследований ожидается:
2. выявление структурных факторов, определяющих эффективность люминесценции в имидазол- и триазолсодержащих системах;
3. формирование принципов дизайна новых люминесцентных материалов, сочетающих эффекты PLICT и AIE;
4. разработка перспективных донорно-акцепторных хромофоров с большими стоксовыми сдвигами и высокой яркостью;
5. определение возможностей применения таких соединений в:
· сенсорных системах для детекции аналитических объектов [10,11,28];
· криминалистике (визуализация отпечатков пальцев) [12];
· органической электронике и OLED-устройствах [21,25].
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