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Одним из перспективных и активно развивающихся направлений современной науки о материалах является 
органическая электроника. Системы донорно-акцепторного строения (D-π-A) привлекают в ней особый интерес, выступая 
в качестве активных слоев материалов нелинейной оптики, органических светоизлучающих диодов, сенсоров разного 
типа, а также органических фотовольтаических элементов. D-π-A системы часто демонстрируют выраженную зависимость 
фотофизических свойств от структурной модификации и эффектов среды, которая была также продемоснтрирована нами 
для производных хиноксали(-нов/-нонов) [1, 2]. 

 Рисунок 1. Структурные формулы рассмотренных систем.

В настоящей работе нами было проведено экспериментальное и теоретическое изучение ряда родственных систем 
(Рисунок 1), показана эффективность выбранной расчетной методики при интерпретации и предсказании электронных 
спектров и природы электронных переходов. 
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