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Аннотация 
Методами молекулярного моделирования исследована структура модельных олигомеров на 

основе диглицидилового эфира бисфенола-А (ДГЭБА) с ковалентно присоединенными дендритными 
фрагментами, содержащими азохромофоры, а также самих дендритных фрагментов. При исследовании 
димеров обнаружены конформации со стекинг-организацией хромофорных групп. Особенности 
связывания в подобных стекинг-структурах исследованы в рамках топологического подхода «Атомы в 
молекулах», установлено существование ван-дер-Ваальсовых взаимодействий между хромофорами. 
Для стекинг-структуры и отдельного хромофора квантово-химически методом TDHF на уровне HF, а 
также с использованием DFT (функционалы B3LYP и B97D) рассчитаны электрические характе-
ристики (дипольный момент  и молекулярные поляризуемости , ). Установлено, что наличие 
стекинг-структур способствует увеличению нелинейно-оптичекой (НЛО) активности молекулярной 
системы. 

 


