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Аннотация  
С использованием методов молекулярного моделирования исследована структура компози-

ционного материала нового типа, в котором хромофоры-гости содержат трицианоэтенильную электро-
ноакцпторную группу, а полимерная матрица-хозяин моделируется эпоксиаминными олигомерами с 
мультихромофорными дендритными фрагментами. Электрические характеристики (дипольный момент 
 и молекулярные поляризуемости , ) исследуемых молекулярных систем рассчитаны квантово-
химически на уровне TDHF//AM1. Показано, что введение дополнительных хромофоров-гостей приво-
дит к пространственной организации хромофорных групп и увеличению квадратичной нелинейно-
оптической (НЛО) активности исследуемых молекулярных систем. Определено оптимальное соотно-
шение между количеством добавочных хромофоров, приходящихся на дендритный фрагмент. 


