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Включение фторированных электронно-акцепторных групп в органические π-системы является хорошо известным методом создания высокоэффективных органических полупроводников n-типа [1-4]. В большинстве исследованных ранее материалов атомы германия и кремния связаны с алкил- и арил-группами, которые являются слабыми донорами электронов, и нет примеров с электронно-акцепторными перфторалкильными группами. 
В настоящей работе мы исследуем новый класс перспективных органических полупроводников на основе бифенильных и антраценовых производных трис(трифторметил)гермилэтинила, а также их кремний- и оловосодержащих аналогов: R1-C≡C-Si(CH3)2Ph (1), Si(CH3)2Ph-C≡C-R1-C≡C-Si(CH3)2Ph (2), R2-C≡C-Si(CH3)2Ph (3), Si(CH3)2Ph-C≡C-R2-C≡C-Si(CH3)2Ph (4), Ge(CF3)3-C≡C-R1 (9), R2-C≡C-Ge(CF3)3 (11), Ge(CF3)3-C≡C-R2-C≡C-Ge(CF3)3 (12), где R1  и R2 – бифенил и антрацен соответственно. Ранее в этих системах были экспериментально зарегистрированы особенности кинетики затухания фотолюминисценции, которые свидетельствуют о возможности протекания внутримолекулярного электронного переноса [5]. Для выяснения особенностей механизмов фотоиндуцированных процессов в настоящей работе исследованы 10 низших возбужденных состояний для 7 молекул вышеуказанного класса. Были определены энергии возбуждения, силы осцилляторов электронных переходов, оптимальные молекулярные структуры низших синглетных состояний и энергии реорганизации. Расчет проводился методом TD-DFT (функционал B3LYP) в базисе 6-31G(d,p). Исследовались от 5 до 10 возбужденных состояний (5 триплетных + 5 синглетных), полная оптимизация молекулярной геометрии выполнялась для состояний S0 и S1.
Для соединения 12 получено наименьшее значение энергии низшего синглетного состояния (-3,02 эВ). Значения энергии реорганизации для производных антрацена (соединения 3, 4, 11, 12) лежат в интервале 0,16-0,18эВ, для производных дифенила (соединения 1,2,9,10) в интервале 0,31-0,35эВ. Экспериментально рассчитаны константы скоростей внутримолекулярного фотоиндуцированного переноса заряда для исследуемых соединений.
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