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Для визначення провідності нового синтезованого діантраценілазатриокса[8]циркулену [1] нами були розраховані інтеграли переносу носіїв зарядів (V) між окремими парами молекул (димерами) (Рис. 1), виділених із даних рентгеноструктурного аналізу (РСА), із застосуванням фрагментарного підходу, реалізованого у програмному пакеті ADF 2018. 

Встановлено, що енергії реорганізації дірок та електронів (λ+/λ–) цього циркулену мають досить низькі значення і дорівнюють 0,083 та 0,103 еВ, відповідно. З таблиці 1 видно, що незважаючи на нижчу енергію реорганізації дірок, діантраценілазатриокса[8]циркулен показує значно вищу рухливість електронів (2,258 см2/(В с)) ніж дірок (0,205 см2/(В с)). Це можна пояснити тим, що інтеграл переносу електронів є в чотири рази вищим для димеру A, в якому молекули циркулену утворюють π-стекінг асоціати з відстанню між паралельними площинами 5,7 Å (Рис. 1). Для інших димерів B–E відстані між центрами молекул є значно більшими (8,2−14,7 Å), що перешкоджає ефективному електронному перекриванню, тому інтеграли переносу дірок та електронів є значно нижчими для цих димерів. Слід зазначити, що в порівнянні з іншими досліджуваними нами гетероциркуленами [2], діантраценілазатриокса[8]циркулен є найбільш ефективним напівпровідником n-типу.
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	Рис. 1. Структури димерів діантраценілазатриокса[8]-циркулену, виокремлені з його кристалічної упаковки. Міжмолекулярні відстані від центру до центру (r12) наведені чорними лініями. Атоми Карбону позначено сірим кольором, Оксигену - червоним, Нітрогену - синім. Атоми Гідрогену не позначено для спрощення сприйняття структур.


Таблиця 1. Відстані між центрами молекул у димері (r, Å), енергії реорганізації (λ, eВ), інтеграли переносу (V, меВ), швидкості переносу (W, с−1) та мобільності носіїв зарядів (μ, см2/(В с)) для діантраценілазатриокса[8]циркулену розраховані методом B3LYP/DZP
	Димер
	r
	Енергія реорганізації 
	Інтеграл переносу 
	Швидкість переносу
	Мобільність носіїв зарядів

	
	
	λ+
	λ–
	V+
	V–
	W+
	W–
	μ+
	μ–

	A
	5,7
	0,083
	0,103
	−19,66
	−77,58
	9,98×1012
	1,16×1014
	0,205
	2,258

	B
	8,2
	
	
	−0,76
	0,35
	1,49×1010
	2,36×109
	
	

	C
	12,5
	
	
	−1,96
	2,97
	9,92×1010
	1,70×1011
	
	

	D
	14,6
	
	
	0,33
	0,07
	2,81×109
	9,46×107
	
	

	E
	14,7
	
	
	−7,02
	0,13
	1,27×1012
	3,26×108
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