
Отзыв
на авторсферат диссертации Ширяевой Анастасии Андреевны

<Кристаллическчш структура и электронное строение молекулярных кристilJIлов
для светоизлучающих и фотоэлектрических устройств>>, представленной на

соискание ученой степени кандидата физико-математических наук по
сrrециаJIьнооти 1 .3 . 8. Физика конденсированного состо яния (физико-

математические науки)

Щиссертационная работа Ширяевой Анастасии Андреевны посвящена
решению актуzLльной задачи современной физики конденсированного состояниlI -
установлению фундаментiLчьных взаимосвязей можду кристiulлической структурой,
электронным строением и функциончLльными овойствами новых органичеоких и
коордишационных соединений на основе оснований Шиффа и Р-
аминовинилкетонов. Актуальность темы не вызывает сомнений, поскольку работа
наrrравлена на создание научной базы для цоленаI]равленного дизайЕа достуIIных,
стабильных и эффективных материчшов для альтернативной энергетики (DSSC) и
оптоэлектроники (OLED), что является 0дной из приоритетных задач научно-
технического прогресса.

Проделана большая, трудоемкая работа, автором получены важные

результаты. Наглядно rrродемонстрировано, что варьирование природы
заместителей и типа метtLллического центра позволяет целенаправлонно управлять
структурой и оптическими свойотвами соединений; при этом установлено, что
кJIючевые фотофизические свойства комшлексов Zn(II) оlrределяются
координационным узлом {ZnN+} и не зависят от длины заместителя, тогда как
супрамолекулярная уrrаковка, влияющая на эффективность электролюминесц9нции,
чувствительна к этому параметру. Практическая значимость подтверждена
созданием работающих прототицов: OLED на основе комlrлексов цинка
демонстрируют синюю электролюминесценцию с внешней квантовой
эффективностью до 2,2О/о и яркостью -1000 кд/м2, а органические сенсибилизаторы
на осIIове глауцина обеспечивают эффективность гrреобразования энергии в DSSC
до 5,18%, .Щоотоверность выводов обеспечеша комfIлексом совр9менных
экспериментальных методов в сочетании с квантово-химическим моделированием,
согласованность результатов и публикации в рецензируемых журналах
tIодтверждают высокую надёжность данных

В качестве замечаний, не снижающих обl,тtей положительной оценки работы,
можно отметить:

1. В тексте автореферата (стр. 13-14) при описании РСА и расчетов TD-
DFТ для комплексов б и 7 упоминается нilJIичие d-d-полос и смешанных переходов,
однако сами спектры этих комплексов не tIриведены, в отличие от комrrлекса 8. Это
неQколько затрудняет визуаJIьно9 восприятие сравнительного анilIиза.

2. Хотя в выводах указано, что для всех соединений выполняются
термодинамические условия инжокции в Tioz, в автореферате не приведены
детальные данные по измерению уровней LUMO/HOMO электрохимическими
методами, что было бы полезно для rrолноты картины.
. Высказанные замечания не снижают общего высокого уровня исследованияи

не затрагивают достоверности й значимости достигнутых результатов.
Щиссертационная работа Ширяевой Анастасии Андреевны на тему

<Кристаллическая структура и электронное строение молекулярЕых кристЕtллов для
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светоизлУчающих и фотоэлектрических устройств> отвечает требовашиям

((ПоложоНия о приСуждениИ степенеЙ юФу> (Приказ J\b 230-оД от 06.07.2026 г.),

предъявляемым к диссертациям на аоиокание ученой степени кандидата наук, а ее

автор, Ширяева Анастасия Андреевна, заслуживает гtрисуждения ученой степени

канйдата физико-математических наук'гIо сшеци€Lпьности 1.3"8. Физика

конденсированного состояния (физико-математические науки).
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