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400 offeπtFofF’trongFsntermoleπulαrFsnterαπtionFinFXnFsnorgαniπFwoleπulαrFmrystαlsTFJournalbofbtheb
AmericanbChemicalbSocietyRF2021RFWZYRFXVWcXSXVXVW 16.4 3
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394
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oxπitαtionFonergyFmomponentsRFmhαrgeS“rαnsferFxumβersRFαndF–iβrαtionαlF‘eorgαnizαtionF
onergiesTFJournalbofbPhysicalbChemistrybLettersRF2021RFWXRFXaWXSXaXV

6.4 13

393 kggregαtionSonhαnπedF“hermαllyFkπtivαtedFnelαyedFpluoresπenπeFoffiπienπyFforF“woSmoordinαteF
mαrβeneSwetαlSkmideFmomplexesdFkF†wUwwF’tudyTFJournalbofbPhysicalbChemistrybLettersRF2021RFWXRFXcZZSXc[Y6.4 12

392 sntrinsiπFhydroquinoneSfunπtionαlizedFαggregαtionSinduπedFemissionFπoreFshowsFredoxFαndFprF
sensitivityTFCommunicationsbChemistryRF2021RFZRF 6.3 2

391 mreαtingF’ideF“rαnsportFzαthwαysFinFyrgαniπF’olαrFmellsFβyFsntroduπingFnelαyedFpluoresπenπeF
woleπulesTFChemistrybofbMaterialsRF2021RFYYRFZ[abSZ[b[ 9.6 4
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388 sntermoleπulαrFmhαrgeS“rαnsferSsnduπedF’trongFyptiπαlFomissionFfromFrerringβoneFrSkggregαtesTF
NanobLettersRF2021RFXWRF[YcZS[ZVV 11.5 5
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πouplingsTFNaturebCommunicationsRF2021RFWXRFZX]V 17.4 9

386 perroeleπtriπityFinFXnFmetαlFphosphorusFtriπhαlπogenidesFαndFvαnFderF—ααlsFheterostruπturesFforF
photoπαtαlytiπFwαterFsplittingTFJournalbofbMaterialsbChemistrybARF2021RFcRFXaYZSXaZW 13 8

385 ’imultαneousFstudiesFofFpressureFeffeπtFonFπhαrgeFtrαnsportFαndFphotophysiπαlFpropertiesFinF
orgαniπFsemiπonduπtorsdFkFtheoretiπαlFinvestigαtionTFChinesebChemicalbLettersRF2021RFYXRFWXYYSWXY] 8.1 1

384 “heoryFofFvongSvivedF‘oomS“emperαtureFzhosphoresπenπeFinFyrgαniπFkggregαtesTFAccountsbofb
ChemicalbResearchRF2021RF[ZRFcZVScZc 24.3 46
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381 “heoretiπαlFmhαrαπterizαtionsFofF“knpFwαteriαlsdF‘olesFofF˛�FαndFtheF’ingletS“ripletFoxπitedF’tαtesF
snterπonversionTFJournalbofbPhysicalbChemistrybARF2021RFWX[RFWZ]bSWZa[ 2.8 14

380 kβnormαlF’eeβeπkFeffeπtFinFdopedFπonduπtingFpolymersTFAppliedbPhysicsbLettersRF2021RFWWbRFWXYYVW 3.4 1

379 putureFdireπtionsFofFπhemiπαlFtheoryFαndFπomputαtionTFPurebandbAppliedbChemistryRF2021RF 2.1 1

378 righFwoβilityFyrgαniπFvαsingF’emiπonduπtorFwithFmrystαllizαtionSonhαnπedFomissionFforF
vightSomittingF“rαnsistorsTFAngewandtebChemieRF2021RFWYYRFXVZY]SXVZZW 3.6 1

377 lrighteningFupFmirπulαrlyFzolαrizedFvuminesπenπeFofFwonosuβstitutedFzolyαπetyleneFβyF
monformαtionFmontroldFweπhαnismRF’witπhingRFαndF’ensingTFAngewandtebChemieRF2021RFWYYRFXXVbcSXXVca3.6 3

376 †uαntumSeleπtrodynαmiπαlFtimeSdependentFdensityFfunπtionαlFtheoryFwithinFqαussiαnFαtomiπFβαsisTF
JournalbofbChemicalbPhysicsRF2021RFW[[RFV]ZWVa 3.9 8
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lrighteningFupFmirπulαrlyFzolαrizedFvuminesπenπeFofFwonosuβstitutedFzolyαπetyleneFβyF
monformαtionFmontroldFweπhαnismRF’witπhingRFαndF’ensingTFAngewandtebChemiebqbInternationalb
EditionRF2021RF]VRFXWcWbSXWcX]

16.4 15

374 righFwoβilityFyrgαniπFvαsingF’emiπonduπtorFwithFmrystαllizαtionSonhαnπedFomissionFforF
vightSomittingF“rαnsistorsTFAngewandtebChemiebqbInternationalbEditionRF2021RF]VRFXVXaZSXVXac 16.4 6

373 sntermoleπulαrFπhαrgeStrαnsferFαggregαtesFenαβleFhighSeffiπienπyFneαrSinfrαredFemissionsFβyF
nonαdiαβαtiπFπouplingFsuppressionTFSciencebChinabChemistryRF2021RF]ZRFWab] 7.9 4

372 mheβyshevFwαtrixFzroduπtF’tαtesFwithFmαnoniπαlFyrthogonαlizαtionFforF’peπtrαlFpunπtionsFofF
wαnySlodyF’ystemsTFJournalbofbPhysicalbChemistrybLettersRF2021RFWXRFcYZZScY[X 6.4 2

371 kFπomputαtionαlFsπhemeFforFevαluαtingFtheFphosphoresπenπeFquαntumFeffiπienπydFαppliedFtoF
βlueSemittingFtetrαdentαteFztNssOFπomplexesTFMaterialsbHorizonsRF2021RF 14.4 5
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370 ’ynergistiπFyptimizαtionFonαβlesFvαrgeSkreαFplexiβleFyrgαniπF’olαrFmellsFtoFwαintαinFoverFcbKFzmoF
ofFtheF’mαllSkreαF‘igidFneviπesTFAdvancedbMaterialsRF2020RFYXRFeXVV[W[Y 24 38

369 “hermαlF–iβrαtionFmorrelαtionFpunπtionFpormαlismFforFwoleπulαrFoxπitedF’tαteFneπαyF‘αtesTFChineseb
JournalbofbChemistryRF2020RFYbRFWXXYSWXYX 4.9 41

368 piniteS“emperαtureF“nSnw‘qFforFtheFmαrrierFwoβilityFofFyrgαniπF’emiπonduπtorsTFJournalbofb
PhysicalbChemistrybLettersRF2020RFWWRFZcYVSZcY] 6.4 13

367 lirαdiπαlSpeαturedF’tαβleFyrgαniπS’mαllSwoleπuleFzhotothermαlFwαteriαlsFforFrighlyFoffiπientF
’olαrSnrivenF—αterFovαporαtionTFAdvancedbMaterialsRF2020RFYXRFeWcVb[Ya 24 53

366 “heoretiπαlFαndFoxperimentαlFsnvestigαtionsFonFtheFkggregαtionSonhαnπedFomissionFfromFnαrkF
’tαtedF–iβroniπFmouplingFoffeπtTFAdvancedbElectronicbMaterialsRF2020RF]RFXVVVX[[ 6.4 14

365 yrgαniπFvαserFwoleπuleFwithFrighFwoβilityRFrighFzhotoluminesπenπeF†uαntumFYieldRFαndF
neepSllueFvαsingFmhαrαπteristiπsTFJournalbofbthebAmericanbChemicalbSocietyRF2020RFWZXRF]YYXS]YYc 16.4 53

364 momputαtionαlF’tudyFonFtheFmhαrgeF“rαnsportFαndFyptiπαlF’peπtrαFofFknthrαπeneFnerivαtivesFinF
kggregαtesTFChemPhysChemRF2020RFXWRFc[XSc[a 3.2 6

363 xumeriπαlFαssessmentFforFαππurαπyFαndFqz”FαππelerαtionFofF“nSnw‘qFtimeFevolutionFsπhemesTF
JournalbofbChemicalbPhysicsRF2020RFW[XRFVXZWXa 3.9 21

362 piniteF“emperαtureFnynαmiπαlFnensityFwαtrixF‘enormαlizαtionFqroupFforF’peπtrosπopyFinF
prequenπyFnomαinTFJournalbofbPhysicalbChemistrybLettersRF2020RFWWRFYa]WSYa]b 6.4 12

361 kFgenerαlFαutomαtiπFmethodFforFoptimαlFπonstruπtionFofFmαtrixFproduπtFoperαtorsFusingFβipαrtiteF
grαphFtheoryTFJournalbofbChemicalbPhysicsRF2020RFW[YRFVbZWWb 3.9 9

360
“owαrdF†uαntitαtiveFzrediπtionFofFpluoresπenπeF†uαntumFoffiπienπyFβyFmomβiningFnireπtF
–iβrαtionαlFmonversionFαndF’urfαπeFmrossingdFlynszYsFαsFαnFoxαmpleTFJournalbofbPhysicalbChemistryb
LettersRF2020RFWWRFaacVSaaca

6.4 25

359 oxperimentαllyFyβservedF‘everseFsntersystemFmrossingSloostedFvαsingTFAngewandtebChemieRF2020RF
WYXRFXWb]WSXWb]] 3.6 2

358 oxperimentαllyFyβservedF‘everseFsntersystemFmrossingSloostedFvαsingTFAngewandtebChemiebqb
InternationalbEditionRF2020RF[cRFXW]aaSXW]bX 16.4 25

357 ’imultαneouslyFαndF’eleπtivelyFsmαgingFαFmytoplαsmFwemβrαneFαndFwitoπhondriαF”singFαF
nuαlSmoloredFkggregαtionSsnduπedFomissionFzroβeTFAnalyticalbChemistryRF2020RFcXRFWZZcZSWZ[VV 7.8 16

356 kFnovelFmoleπulαrFdesπriptorFforFhighlyFeffiπientFNi“knpFhFcVKOFtrαnsitionFmetαlF“knpFkuNsssOF
πomplexesTFJournalbofbMaterialsbChemistrybARF2020RFbRFWbaXWSWbaX[ 13 11

355 kpplyingFwαrπusFtheoryFtoFdesπriβeFtheFπαrrierFtrαnsportsFinForgαniπFsemiπonduπtorsdFvimitαtionsF
αndFβeyondTFJournalbofbChemicalbPhysicsRF2020RFW[YRFVbVcVX 3.9 21

354 momputαtionαlFsπreenSoutFstrαtegyFforFeleπtriπαllyFpumpedForgαniπFlαserFmαteriαlsTFNatureb
CommunicationsRF2020RFWWRFZZb[ 17.4 27

353 “owαrdFkπhievingF’ingleSwoleπuleF—hiteFoleπtroluminesπenπeFfromFnuαlFomissionFofFpluoresπenπeF
αndFzhosphoresπenπeTFChemistrybofbMaterialsRF2020RFYXRFZVYbSZVZZ 9.6 26
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352 vongFzersistentFvuminesπenπeFonαβledFβyFnissoπiαtionFofF“ripletFsntermediαteF’tαtesFinFαnFyrgαniπF
questUrostF’ystemTFJournalbofbPhysicalbChemistrybLettersRF2020RFWWRFY[bXSY[bb 6.4 7

351 pestsπhriftFinFronorFofFzrofTFteαnSvuπFlrˆ'dαsFonFrisF][thFlirthdαyTFChemistrybofbMaterialsRF2019RFYWRF]YVaS]YVb9.6 0

350 righSzerformαnπeFyrgαniπF“hermoeleπtriπFwαteriαlsdF“heoretiπαlFsnsightsFαndFmomputαtionαlF
nesignTFAdvancedbElectronicbMaterialsRF2019RF[RFWbVVbbX 6.4 24

349 righlyFoffiπientF“hermαllyFkπtivαtedFnelαyedFpluoresπenπeFviαFtSkggregαtesFwithF’trongF
sntermoleπulαrFmhαrgeF“rαnsferTFAdvancedbMaterialsRF2019RFYWRFeWbVbXZX 24 164

348 ‘eduπingFvαttiπeF“hermαlFmonduπtivityFofFtheF“hermoeleπtriπF’n’eFwonolαyerdF‘oleFofF
zhononâ��oleπtronFmouplingTFJournalbofbPhysicalbChemistrybCRF2019RFWXYRFWXVVWSWXVV] 3.8 11

347 loostingFtheF’eeβeπkFmoeffiπientFforFyrgαniπFmoordinαtionFzolymersdF‘oleFofFnopingSsnduπedF
zolαronFlαndFpormαtionTFJournalbofbPhysicalbChemistrybLettersRF2019RFWVRFXZcYSXZcc 6.4 9

346 ’uperexπhαngeFsnduπedFmhαrgeF“rαnsportFinFyrgαniπFnonorâ��kππeptorFmoπrystαlsFαndFmopolymersdF
kF“heoretiπαlFzerspeπtiveTFChemistrybofbMaterialsRF2019RFYWRF]ZXZS]ZYZ 9.6 20

345 rydrogenFlondingSsnduπedFworphologyFnependenπeFofFvongSvivedFyrgαniπF‘oomS“emperαtureF
zhosphoresπenπedFkFmomputαtionαlF’tudyTFJournalbofbPhysicalbChemistrybLettersRF2019RFWVRF]cZbS]c[Z 6.4 45

344 ’trongF’olidS’tαteFpluoresπenπeFsnduπedFβyF‘estriπtionFofFtheFmoordinαteFlondFlendingFinF
“woSmoordinαteFmopperNsOSmαrβeneFmomplexesTFInorganicbChemistryRF2019RF[bRFWZZVYSWZZVc 5.1 22

343 zressureSinduπedFemissionFenhαnπementFinFhexαphenylsiloledFαFπomputαtionαlFstudyTFJournalbofb
MaterialsbChemistrybCRF2019RFaRFWYbbSWYcb 7.1 19

342
righlyFoffiπientFyrgαniπF‘oomS“emperαtureFzhosphoresπentFvuminophoresFthroughF“uningF“ripletF
’tαtesFαndF’pinSyrβitFmouplingFwithFsnπorporαtionFofFαF’eπondαryFqroupTFJournalbofbPhysicalb
ChemistrybLettersRF2019RFWVRFaWZWSaWZa

6.4 14

341 offiπientFαndFvongSvivedF‘oomS“emperαtureFyrgαniπFzhosphoresπenπedF“heoretiπαlFnesπriptorsFforF
woleπulαrFnesignsTFJournalbofbthebAmericanbChemicalbSocietyRF2019RFWZWRFWVWVSWVW[ 16.4 228

340
”nderstαndingFmαrrierF“rαnsportFinFyrgαniπF’emiπonduπtorsdFmomputαtionFofFmhαrgeFwoβilityF
monsideringF†uαntumFxuπleαrF“unnelingFαndFneloπαlizαtionFoffeπtsTFJournalbofbChemicalbTheorybandb
ComputationRF2019RFW[RFWZaaSWZcW

6.4 22

339
“heFisotopeFeffeπtFonFπhαrgeFtrαnsportFforFβithiopheneFαndFdiNnShexylOSβithiophenedFimpαπtsFofF
deuterαtionFpositionRFdeuterαtionFnumβerFαndFsideFπhαinFsuβstitutionFpositionTFTheoreticalb
ChemistrybAccountsRF2018RFWYaRFW

1.9 1

338 qenerαlFkpproαπhF“oFmomputeFzhosphoresπentFyvonFoffiπienπyTFJournalbofbPhysicalbChemistrybCRF
2018RFWXXRF]YZVS]YZa 3.8 57

337 promFwoleπulαrFzαπkingF’truπturesFtoFoleπtroniπFzroπessesdF“heoretiπαlF’imulαtionsFforFyrgαniπF
’olαrFmellsTFAdvancedbEnergybMaterialsRF2018RFbRFWaVXaZY 21.8 73

336
wyleπulαrFwkteriαlsFzropertyFzrediπtionFzαπkαgeFNwywkzOFWTVdFαFsoftwαreFpαπkαgeFforFprediπtingF
theFluminesπentFpropertiesFαndFmoβilityFofForgαniπFfunπtionαlFmαteriαlsTFMolecularbPhysicsRF2018RF
WW]RFWVabSWVcV

1.7 110

335 promFklloySvikeFtoFmαsπαdeFllendedF’truπturedFnesigningFrighSzerformαnπeFkllS’mαllSwoleπuleF
“ernαryF’olαrFmellsTFJournalbofbthebAmericanbChemicalbSocietyRF2018RFWZVRFW[ZcSW[[] 16.4 113
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334 vαttiπeFthermαlFπonduπtivityFofFmonolαyerFkszFfromFfirstSprinπiplesFmoleπulαrFdynαmiπsTFPhysicalb
ChemistrybChemicalbPhysicsRF2018RFXVRFWZVXZSWZVYV 3.6 20

333 ksymmetriπFphotonFtrαnsportFinForgαniπFsemiπonduπtorFnαnowiresFthroughFeleπtriπαllyFπontrolledF
exπitonFdiffusionTFSciencebAdvancesRF2018RFZRFeααpcb]W 14.3 39

332 nynαmiπF”ltrαlongFyrgαniπFzhosphoresπenπeFβyFzhotoαπtivαtionTFAngewandtebChemieRF2018RFWYVRFb[]WSb[]a3.6 39

331 righlyFsensitiveFswitπhingFofFsolidSstαteFluminesπenπeFβyFπontrollingFintersystemFπrossingTFNatureb
CommunicationsRF2018RFcRFYVZZ 17.4 146

330
‘olesFofFvongS‘αngeFroppingRF†uαntumFxuπleαrFoffeπtRFαndFoxπitonFneloπαlizαtionFinFoxπitonF
“rαnsportFinFyrgαniπF’emiπonduπtorsdFkFwultisπαleF’tudyTFJournalbofbPhysicalbChemistrybCRF2018RF
WXXRFWbY][SWbYa[

3.8 10

329 kFfαπileFstrαtegyFforFreαlizingFroomFtemperαtureFphosphoresπenπeFαndFsingleFmoleπuleFwhiteFlightF
emissionTFNaturebCommunicationsRF2018RFcRFXc]Y 17.4 216

328
“imeSnependentFnensityFwαtrixF‘enormαlizαtionFqroupFklgorithmsFforFxeαrlyFoxαπtFkβsorptionF
αndFpluoresπenπeF’peπtrαFofFwoleπulαrFkggregαtesFαtFlothFéeroFαndFpiniteF“emperαtureTFJournalbofb
ChemicalbTheorybandbComputationRF2018RFWZRF[VXaS[VYc

6.4 52

327
“heoretiπαlFinsightsFintoFmoleπulαrFβlendingFonFπhαrgeFtrαnsportFpropertiesFinForgαniπF
semiπonduπtorsFβαsedFonFquαntumFnuπleαrFtunnelingFmodelTFJournalbofbPhotonicsbforbEnergyRF2018RF
bRFW

1.2 1

326 “heoretiπαlF’tudiesFonFtheFneformαtionFzotentiαlRFoleπtronSzhononFmouplingRFαndFmαrrierF
“rαnsportsFofFvαyeredF’ystemsTFWulibHuaxuebXuebaosbActabPhysicobqbChimicabSinicaRF2018RFYZRFc]WSca] 3.8 13

325 tαnusFmonolαyerFofF—’e“eRFαFnewFstruπturαlFphαseFtrαnsitionFmαteriαlFdrivenFβyFeleπtrostαtiπF
gαtingTFNanoscaleRF2018RFWVRFXW]XcSXW]YY 7.7 41

324 righFperformαnπeFthermoeleπtriπFmαteriαlsFβαsedFonFmetαlForgαniπFπoordinαtionFpolymersFthroughF
firstSprinπiplesFβαndFengineeringTFJournalbofbComputationalbChemistryRF2018RFYcRFX[bXSX[bb 3.5 8

323 ’uppressingFπhαrgeFreπomβinαtionFinFsmαllSmoleπuleFternαryForgαniπFsolαrFπellsFβyFmodulαtingF
donorSαππeptorFinterfαπiαlFαrrαngementsTFPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsRF2018RFXVRFXZ[aVSXZ[a] 3.6 9

322
offeπtFofFdonorFlengthFonFeleπtroniπFstruπturesFαndFπhαrgeFtrαnsportFpolαrityFforFn“nzzSβαsedFnâ��kF
πopolymersdFαFπomputαtionαlFstudyFβαsedFonFαFsuperSexπhαngeFmodelTFJournalbofbMaterialsb
ChemistrybARF2018RF]RFWWcb[SWWccY

13 15

321 nynαmiπF”ltrαlongFyrgαniπFzhosphoresπenπeFβyFzhotoαπtivαtionTFAngewandtebChemiebqb
InternationalbEditionRF2018RF[aRFbZX[SbZYW 16.4 158

320 yrgαniπFlightSemittingFdiodesdFtheoretiπαlFunderstαndingFofFhighlyFeffiπientFmαteriαlsFαndF
developmentFofFπomputαtionαlFmethodologyTFNationalbSciencebReviewRF2017RFZRFXXZSXYc 10.8 94

319 nopingFoptimizαtionFofForgαniπSinorgαniπFhyβridFperovskiteFmrYxrYzβsYFforFhighFthermoeleπtriπF
effiπienπyTFSyntheticbMetalsRF2017RFXX[RFWVbSWWZ 3.6 27

318 “heoretiπαlFsnvestigαtionsFonFtheF‘olesFofFsntrαmoleπulαrF’truπtureFnistortionFversusFsrregulαrF
sntermoleπulαrFzαπkingFinFyptiπαlF’peπtrαFofF]“FxαnopαrtiπlesTFChemistrybofbMaterialsRF2017RFXcRFX[WYSX[XV9.6 17

317 ’uperSexπhαngeSinduπedFhighFperformαnπeFπhαrgeFtrαnsportFinFdonorâ��αππeptorFπopolymersTF
JournalbofbMaterialsbChemistrybCRF2017RF[RFYXZaSYX[Y 7.1 34
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316 ‘oleFofFtheFnαrkFXkF’tαteFinFnonorSkππeptorFmopolymersFαsFαFzαthwαyFforF’ingletFpissiondFkFnw‘qF
’tudyTFJournalbofbPhysicalbChemistrybLettersRF2017RFbRFXWa[SXWbW 6.4 25

315 “heoretiπαlF’tudyFofFmonversionFαndFneπαyFzroπessesFofFoxπitedF“ripletFαndF’ingletF’tαtesFinFαF
“hermαllyFkπtivαtedFnelαyedFpluoresπenπeFwoleπuleTFJournalbofbPhysicalbChemistrybCRF2017RFWXWRFWYZZbSWYZ[]3.8 91

314 ‘eαlStimeFmonitoringFofFhydrophoβiπFαggregαtionFreveαlsFαFπritiπαlFroleFofFπooperαtivityFinF
hydrophoβiπFeffeπtTFNaturebCommunicationsRF2017RFbRFW[]Yc 17.4 47

313 oxπitoniπFπouplingFeffeπtFonFtheFnonrαdiαtiveFdeπαyFrαteFinFmoleπulαrFαggregαtesdFpormαlismFαndF
αppliπαtionTFChemicalbPhysicsbLettersRF2017RF]bYRF[VaS[WZ 2.5 21

312 kSˇ�SnSˇ�SkFoleπtronSnonαtingF’mαllFwoleπulesFforF’olutionSzroπessedFyrgαniπF’olαrFmellsdFkF‘eviewTF
MacromolecularbRapidbCommunicationsRF2017RFYbRFWaVVZaV 4.8 55

311 sntrinsiπFmhαrgeF“rαnsportFinF’tαnenedF‘olesFofFluπklingsFαndFoleπtronâ��zhononFmouplingsTFAdvancedb
ElectronicbMaterialsRF2017RFYRFWaVVWZY 6.4 38

310 —hiteFlightFemissionFfromFαFsingleForgαniπFmoleπuleFwithFduαlFphosphoresπenπeFαtFroomF
temperαtureTFNaturebCommunicationsRF2017RFbRFZW] 17.4 457

309 “uningF“hermαlF“rαnsportFinFmhαinSyrientedFmonduπtingFzolymersFforFonhαnπedF“hermoeleπtriπF
offiπienπydFkFmomputαtionαlF’tudyTFAdvancedbFunctionalbMaterialsRF2017RFXaRFWaVXbZa 15.6 41

308 ssoindigoSlαsedFzolymersFwithF’mαllFoffeπtiveFwαssesFforFrighSwoβilityFkmβipolαrFpieldSoffeπtF
“rαnsistorsTFAdvancedbMaterialsRF2017RFXcRFWaVXWW[ 24 91

307 zuπkeredFkrsenenedFkFzromisingF‘oomS“emperαtureF“hermoeleπtriπFwαteriαlFfromFpirstSzrinπiplesF
zrediπtionTFJournalbofbPhysicalbChemistrybCRF2017RFWXWRFWcVbVSWcVb] 3.8 42

306 qeksXdFkFs–â��–FqroupF“woSnimensionαlF’emiπonduπtorFwithF”ltrαlowF“hermαlFmonduπtivityFαndF
righF“hermoeleπtriπFoffiπienπyTFChemistrybofbMaterialsRF2017RFXcRF]X]WS]X]b 9.6 57

305
’trαinFinduπedFpolymorphismFαndFβαndFstruπtureFmodulαtionFinFlowStemperαtureF
XRaSdioπtylüW−βenzothienoüYRXSβ−üW−βenzothiopheneFsingleFπrystαlTFSciencebChinabChemistryRF2017RF
]VRFXa[SXbY

7.9 3

304 oleπtrostαtiπFsnterαπtionSsnduπedF‘oomS“emperαtureFzhosphoresπenπeFinFzureFyrgαniπFwoleπulesF
fromF†wUwwFmαlπulαtionsTFJournalbofbPhysicalbChemistrybLettersRF2016RFaRFXbcYSb 6.4 96

303 sntrinsiπFαndFoxtrinsiπFmhαrgeF“rαnsportFinFmrYxrYzβsYFzerovskitesFzrediπtedFfromFpirstSzrinπiplesTF
ScientificbReportsRF2016RFaRFWcc]b 4.9 103

302 qiββsSmurieS—ulffF“heoremFinFyrgαniπFwαteriαlsdFkFmαseF’tudyFonFtheF‘elαtionshipFβetweenF
’urfαπeFonergyFαndFmrystαlFqrowthTFAdvancedbMaterialsRF2016RFXbRFW]caSaVX 24 55

301 “ripletSzolαronSsnterαπtionSsnduπedF”pπonversionFfromF“ripletFtoF’ingletdFαFzossiβleF—αyFtoFyβtαinF
righlyFoffiπientFyvonsTFAdvancedbMaterialsRF2016RFXbRFZaZVS] 24 107

300
“heFsmpαπtFofFsnterlαyerFoleπtroniπFmouplingFonFmhαrgeF“rαnsportFinFyrgαniπF’emiπonduπtorsdFkF
mαseF’tudyFonF“itαnylphthαloπyαnineF’ingleFmrystαlsTFAngewandtebChemiebqbInternationalbEditionRF
2016RF[[RF[XV]Sc

16.4 38

299 ”nrαvelingFtheFαggregαtionFeffeπtFonFαmorphousFphαseFksoFluminogensdFαFπomputαtionαlFstudyTF
NanoscaleRF2016RFbRFW[WaYSbV 7.7 77
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298
”nderstαndingFtheFeffiπienπyFdroopingFofFtheFdeepFβlueForgαnometαlliπFphosphorsdFαF
πomputαtionαlFstudyFofFrαdiαtiveFαndFnonSrαdiαtiveFdeπαyFrαtesFforFtripletsTFJournalbofbMaterialsb
ChemistrybCRF2016RFZRF]bXcS]bYb

7.1 66

297 xαphthoüWRXSβd[R]Sβi−dithiopheneSlαsedF’mαllFwoleπulesFforF“hiπkSpilmFyrgαniπF’olαrFmellsFwithF
righFpillFpαπtorsTFChemistrybofbMaterialsRF2016RFXbRFcZYSc[V 9.6 44

296 xuπleαrFquαntumFtunnellingFαndFπαrrierFdeloπαlizαtionFeffeπtsFtoFβridgeFtheFgαpFβetweenFhoppingF
αndFβαndlikeFβehαviorsFinForgαniπFsemiπonduπtorsTFNanoscalebHorizonsRF2016RFWRF[YS[c 10.8 43

295 offeπtFofFsntermoleπulαrFoxπitedSstαteFsnterαπtionFonF–iβrαtionαllyF‘esolvedFyptiπαlF’peπtrαFinF
yrgαniπFwoleπulαrFkggregαtesTFActabChimicabSinicaRF2016RFaZRFcVX 3.3 20

294 “heFsmpαπtFofFsnterlαyerFoleπtroniπFmouplingFonFmhαrgeF“rαnsportFinFyrgαniπF’emiπonduπtorsdFkF
mαseF’tudyFonF“itαnylphthαloπyαnineF’ingleFmrystαlsTFAngewandtebChemieRF2016RFWXbRF[XcXS[Xc[ 3.6 5

293 snfluenπeFofFαlkylFsideSπhαinFlengthFonFtheFπαrrierFmoβilityFinForgαniπFsemiπonduπtorsdFherringβoneF
vsTFpiâ��piFstαπkingTFJournalbofbMaterialsbChemistrybCRF2016RFZRFZ[Z]SZ[[[ 7.1 64

292 offiπientFαmβipolαrFtrαnsportFpropertiesFinFαlternαteFstαπkingFdonorSαππeptorFπomplexesdFfromF
experimentFtoFtheoryTFPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsRF2016RFWbRFWZVcZSWVY 3.6 52

291 ”singFtheFisotopeFeffeπtFtoFproβeFαnFαggregαtionFinduπedFemissionFmeπhαnismdFtheoretiπαlF
prediπtionFαndFexperimentαlFvαlidαtionTFChemicalbScienceRF2016RFaRF[[aYS[[bV 9.4 49

290 sndireπtStoSnireπtFlαndFqαpFmrossoverFinFpewSvαyerF“rαnsitionFwetαlFniπhαlπogenidesdFkF“heoretiπαlF
zrediπtionTFJournalbofbPhysicalbChemistrybCRF2016RFWXVRFXWb]]SXWbaV 3.8 66

289 snnerF’pαπeFzerturβαtionF“heoryFinFwαtrixFzroduπtF’tαtesdF‘eplαπingFoxpensiveFsterαtiveF
niαgonαlizαtionTFJournalbofbChemicalbTheorybandbComputationRF2016RFWXRFZbaWSZbab 6.4 16

288 ‘αtionαlFwoleπulαrFnesignFforFkπhievingFzersistentFαndFoffiπientFzureFyrgαniπF‘oomS“emperαtureF
zhosphoresπenπeTFCheMRF2016RFWRF[cXS]VX 16.2 399

287 “heoretiπαlFsnsightsFintoFtheFweπhαnismFofFksoTFACSbSymposiumbSeriesRF2016RFY[S[c 0.4 2

286 “heoretiπαlFwodelingFofFtheFyptiπαlFαndFoleπtriπαlFzroπessesFinFzolymeriπF’olαrFmellsTFTopicsbinb
AppliedbPhysicsRF2015RFWVWSWZX 0.5 5

285 ”nrαvellingFnopingFoffeπtsFonFzony“FαtFtheFwoleπulαrFveveldFpromFqeometryFtoF“hermoeleπtriπF
“rαnsportFzropertiesTFJournalbofbthebAmericanbChemicalbSocietyRF2015RFWYaRFWXcXcSYb 16.4 129

284 zolymorphismSnependentFαndF’witπhαβleFomissionFofFlutterflySvikeF
lisNdiαrylmethyleneOdihydroαnthrαπenesTFChemistrybofbMaterialsRF2015RFXaRF]]VWS]]Va 9.6 131

283
’olventFeffeπtsFonFtheFoptiπαlFspeπtrαFαndFexπitedSstαteFdeπαyFofFtriphenylαmineSthiαdiαzoleFwithF
hyβridizedFloπαlFexπitαtionFαndFintrαmoleπulαrFπhαrgeFtrαnsferTFJournalbofbPhysicalbChemistrybARF2015
RFWWcRF[XYYSZV

2.8 55

282 weπhαnismFofFπhαrgeFtrαnsportFinForgαniπFsemiπonduπtorsFαndFπαrβonFnαnomαteriαlsTFMaterialsb
ResearchbSocietybSymposiabProceedingsRF2015RFWaYYRFW

281 snfluenπesFofFmonjugαtionFoxtentFonFtheFkggregαtionSsnduπedFomissionF†uαntumFoffiπienπyFinF
’iloleFnerivαtivesdFkFmomputαtionαlF’tudyTFChemistrybqbanbAsianbJournalRF2015RFWVRFXW[ZS]W 4.5 26
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280 ’ynergistiπFzhotomodulαtionFofFmαpαπitiveFmouplingFαndFmhαrgeF’epαrαtionF“owαrdFpunπtionαlF
yrgαniπFpieldSoffeπtF“rαnsistorsFwithFrighF‘esponsivityTFAdvancedbElectronicbMaterialsRF2015RFWRFW[VVW[c6.4 24

279 “hinFfilmFfieldSeffeπtFtrαnsistorsFofFXR]SdiphenylFαnthrαπeneFNnzkOTFChemicalbCommunicationsRF2015RF
[WRFWWaaaSc 5.8 78

278 xegαtiveFisotopeFeffeπtFforFπhαrgeFtrαnsportFinFαπenesFαndFderivαtivesSSαFtheoretiπαlFπonπlusionTF
PhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsRF2015RFWaRFYXaYSbV 3.6 17

277 oleπtroniπFpropertiesFαndFπhαrgeFπαrrierFmoβilitiesFofFgrαphynesFαndFgrαphdiynesFfromFfirstF
prinπiplesTFWileybInterdisciplinarybReviews:bComputationalbMolecularbScienceRF2015RF[RFXW[SXXa 7.9 34

276 ’peπtrosπopiπF’ignαtureFofFtheFkggregαtionSsnduπedFomissionFzhenomenαFmαusedFβyF‘estriπtedF
xonrαdiαtiveFneπαydFkF“heoretiπαlFzroposαlTFJournalbofbPhysicalbChemistrybCRF2015RFWWcRF[VZVS[VZa 3.8 59

275 ”nderstαndingFtheFπhαrgeFtrαnsportFαndFpolαritiesFinForgαniπFdonorSαππeptorFmixedSstαπkFπrystαlsdF
moleπulαrFinsightsFfromFtheFsuperSexπhαngeFπouplingsTFAdvancedbMaterialsRF2015RFXaRFWZZYSc 24 79

274 mompαrαtiveFstudyFonFtheFmethodologiesFforFπαlπulαtingFtheFexπitedFstαteFinFnw‘qTFScientiabSinicab
ChimicaRF2015RFZ[RFWYW]SWYXZ 1.6 2

273 ‘uβreneFαnαloguesFwithFtheFαggregαtionSinduπedFemissionFenhαnπementFβehαviourTFJournalbofb
MaterialsbChemistrybCRF2014RFXRFbbZSbcV 7.1 21

272 oxπitedFstαtesFstruπtureFαndFproπessesdF”nderstαndingForgαniπFlightSemittingFdiodesFαtFtheF
moleπulαrFlevelTFPhysicsbReportsRF2014RF[YaRFWXYSW[] 27.7 154

271 “unαβleFoleπtroniπFzropertiesFofF“woSnimensionαlF“rαnsitionFwetαlFniπhαlπogenideFklloysdFkF
pirstSzrinπiplesFzrediπtionTFJournalbofbPhysicalbChemistrybLettersRF2014RF[RFXb[ScW 6.4 77

270 kggregαtionFinduπedFβlueSshiftedFemissionSStheFmoleπulαrFpiπtureFfromFαF†wUwwFstudyTFPhysicalb
ChemistrybChemicalbPhysicsRF2014RFW]RF[[Z[S[X 3.6 138

269 promFπhαrgeFtrαnsportFpαrαmetersFtoFπhαrgeFmoβilityFinForgαniπFsemiπonduπtorsFthroughF
multisπαleFsimulαtionTFChemicalbSocietybReviewsRF2014RFZYRFX]]XSac 58.5 162

268 xonαdiαβαtiπFwoleπulαrFnynαmiπsFwodelingFofFtheFsntrαπhαinFmhαrgeF“rαnsportFinFmonjugαtedF
niketopyrroloSpyrroleFzolymersTFJournalbofbPhysicalbChemistrybCRF2014RFWWbRF]]YWS]]ZV 3.8 26

267 onhαnπementFofFtheFpSπhαnnelFperformαnπeFofFsulfurSβridgedFαnnuleneFthroughFαFdonorâ��αππeptorF
πoSπrystαlFαpproαπhTFJournalbofbMaterialsbChemistrybCRF2014RFXRFbbb]SbbcW 7.1 22

266 oleπtronSphononFπouplingsFαndFπαrrierFmoβilityFinFgrαphynesFsheetFπαlπulαtedFusingFtheF
—αnnierSinterpolαtionFαpproαπhTFJournalbofbChemicalbPhysicsRF2014RFWZWRFVYZaVZ 3.9 52

265 kggregαtionFeffeπtsFonFtheFoptiπαlFemissionFofFWRWRXRYRZR[ShexαphenylsiloleFNrz’OdFαF†wUwwFstudyTF
JournalbofbPhysicalbChemistrybARF2014RFWWbRFcVcZSWVZ 2.8 92

264
pirstSprinπiplesFinvestigαtionsFonFtheFαnisotropiπFπhαrgeFtrαnsportFinF
ZRZiSβisNNoOSXSNnαphthαlenSXSylOvinylOSWRWiSβiphenylFsingleFπrystαlTFTheoreticalbChemistrybAccountsRF
2014RFWYYRFW

1.9 1

263 ’eαrπhFforFyrgαniπF“hermoeleπtriπFwαteriαlsFwithFrighFwoβilitydF“heFmαseFofF
XRaSniαlkylüW−βenzothienoüYRXSβ−üW−βenzothiopheneFnerivαtivesTFChemistrybofbMaterialsRF2014RFX]RFX]]cSX]aa9.6 66

(2014-2015)
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262 “heoretiπαlFzrediπtionFofFssotopeFoffeπtsFonFmhαrgeF“rαnsportFinFyrgαniπF’emiπonduπtorsTFJournalb
ofbPhysicalbChemistrybLettersRF2014RF[RFXX]aSaY 6.4 24

261 kFâ��πliπkedâ��FporphyrinFπαgeFwithFhighFβindingFαffinityFtowαrdsFfullerenesTFRSCbAdvancesRF2014RFZRFXaYbcSXaYcX3.7 16

260 ”nderstαndingFvαttiπeF’trαinSmontrolledFmhαrgeF“rαnsportFinFyrgαniπF’emiπonduπtorsdFkF
momputαtionαlF’tudyTFAdvancedbFunctionalbMaterialsRF2014RFXZRF[[YWS[[ZV 15.6 25

259
mhαrgeStrαnsferFπomplexFπrystαlFβαsedFonFextendedSˇ�SπonjugαtedFαππeptorFαndFsulfurSβridgedF
αnnulenedFπhαrgeStrαnsferFinterαπtionFαndFremαrkαβleFhighFαmβipolαrFtrαnsportFπhαrαπteristiπsTF
AdvancedbMaterialsRF2014RFX]RFZVcYSc

24 119

258 momputαtionαlFevαluαtionFofFoptoeleπtroniπFpropertiesFforForgαniπUπαrβonFmαteriαlsTFAccountsbofb
ChemicalbResearchRF2014RFZaRFYYVWSc 24.3 54

257
snterfαπeFeleπtroniπFstruπturesFofFreversiβleFdouβleSdoπkingFselfSαssemβledFmonolαyersFonFαnF
kuNWWWOFsurfαπeTFPhilosophicalbTransactionsbSeriesbApbMathematicalpbPhysicalpbandbEngineeringb
SciencesRF2014RFYaXRFXVWYVVWb

3 7

256 xαphthoüWRXSβd[R]Sβi−dithiopheneFlαsedF“woSnimensionαlFmonjugαtedFzolymersFforFrighlyF
offiπientF“hiπkSpilmFsnvertedFzolymerF’olαrFmellsTFChemistrybofbMaterialsRF2014RFX]RF]cZaS]c[Z 9.6 40

255
mhαrgeF“rαnsportdF”nderstαndingFvαttiπeF’trαinSmontrolledFmhαrgeF“rαnsportFinFyrgαniπF
’emiπonduπtorsdFkFmomputαtionαlF’tudyFNkdvTFpunπtTFwαterTFY[UXVWZOTFAdvancedbFunctionalb
MaterialsRF2014RFXZRF[[YVS[[YV

15.6

254 mhemiπαlF’πienπesdFmontriβutionsFtoFluildingFαF’ustαinαβleF’oπietyFαndF’hαringFofFsnternαtionαlF
‘esponsiβilitiesTFACSbSymposiumbSeriesRF2014RFWVWSWYc 0.4

253 ’peπtrαlF’ignαtureFofFsntrαπhαinFαndFsnterπhαinFzolαronsFinFnonorSkππeptorFmopolymersTFActab
ChimicabSinicaRF2014RFaXRFXVW 3.3 6

252 ’uβstitutionFeffeπtsFonFtheFeleπtriπαlFtrαnportingFpropertiesFofFtetrαthiαüXX−αnnuleneüXRWRXRW−dF
experimentαlFαndFtheoretiπαlFinvestigαtionsTFJournalbofbMaterialsbChemistrybCRF2013RFWRF[a][ 7.1 14

251 “heoretiπαlFstudyFofFtheFlowSlyingFeleπtroniπFexπitedFstαtesFforFmoleπulαrFαggregαtesTFSciencebChinab
ChemistryRF2013RF[]RFWX[bSWX]X 7.9 15

250 promFeleπtroniπFexπitedFstαteFtheoryFtoFtheFpropertyFprediπtionsFofForgαniπFoptoeleπtroniπF
mαteriαlsTFSciencebChinabChemistryRF2013RF[]RFWXaaSWXbZ 7.9 14

249 ’peπtrosπopiπF’tudyFofFoleπtronFαndFroleFzolαronsFinFαFrighSwoβilityFnonorâ��kππeptorFmonjugαtedF
mopolymerTFJournalbofbPhysicalbChemistrybCRF2013RFWWaRF]bY[S]bZW 3.8 28

248
’ynthesisFαndFmhαrαπterizαtionFofFxRxiS’uβstitutedF
W[RW[RW]RW]S“etrαπyαnoS]RWYSpentαπenequinodimethαneSXRYRcRWVStetrαπαrβoxyliπFniimideF
nerivαtivesTFAsianbJournalbofbOrganicbChemistryRF2013RFXRFXXVSXXZ

3 2

247
pullereneUsulfurSβridgedFαnnuleneFπoπrystαlsdFtwoSdimensionαlFsegregαtedFheterojunπtionsFwithF
αmβipolαrFtrαnsportFpropertiesFαndFphotoresponsivityTFJournalbofbthebAmericanbChemicalbSocietyRF
2013RFWY[RF[[bS]W

16.4 150

246 morrelαtionFpunπtionFpormαlismFforF“ripletFoxπitedF’tαteFneπαydFmomβinedF’pinSyrβitFαndF
xonαdiαβαtiπFmouplingsTFJournalbofbChemicalbTheorybandbComputationRF2013RFcRFWWYXSZY 6.4 132

245 knFkπetyleneSmontαiningFzeryleneFniimideFmopolymerFforFrighFwoβilityFnSmhαnnelF“rαnsistorFinFkirTF
MacromoleculesRF2013RFZ]RFXW[XSXW[b 5.5 58
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244 “unαβleFβαndFgαpFphotoluminesπenπeFfromFαtomiπαllyFthinFtrαnsitionSmetαlFdiπhαlπogenideFαlloysTF
ACSbNanoRF2013RFaRFZ]WVS] 16.7 442

243 mαrrierFwoβilityFinFqrαphyneF’houldFleFovenFvαrgerFthαnF“hαtFinFqrαphenedFkF“heoretiπαlF
zrediπtionTFJournalbofbPhysicalbChemistrybLettersRF2013RFZRFWZZYSb 6.4 254

242 moαrseSgrαinedFmoleπulαrFdynαmiπsFsimulαtionsFofFphotoswitπhαβleFαssemβlyFαndFdisαssemβlyTF
NanoscaleRF2013RF[RFY]bWSc 7.7 21

241 onergyFvevelFklignmentFαndFmhαrgeFmαrrierFwoβilityFinFxonπovαlentlyFpunπtionαlizedFqrαpheneTF
JournalbofbPhysicalbChemistrybLettersRF2013RFZRFXW[bSXW][ 6.4 70

240 knionSβindingFpropertiesFofFˇ�SeleπtronFdefiπientFπαvitiesFinFβisNtetrαoxαπαlixüX−αreneüX−triαzineOdFαF
theoretiπαlFstudyTFJournalbofbPhysicalbChemistrybARF2013RFWWaRFYbZZS[W 2.8 12

239 ’tretπhingFsingleFpolymerFπhαinsFofFdonorSαππeptorFfoldαmersdFtowαrdFtheFquαntitαtiveFstudyFonF
theFextentFofFfoldingTFLangmuirRF2013RFXcRFWZZYbSZY 4 13

238
kssessmentFofFtheoretiπαlFmethodsFforFtheFstudyFofFhydrogenFαβstrαπtionFkinetiπsFofFgloβαlF
wαrmingFgαsFspeπiesFduringFtheirFdegrαdαtionFαndFβyproduπtFformαtionFNs”zkmF“eπhniπαlF‘eportOTF
PurebandbAppliedbChemistryRF2013RFb[RFWcVWSWcWb

2.1 6

237 “heoretiπαlF”nderstαndingFofFksoFzhenomenαF“hroughFmomputαtionαlFmhemistryF2013RFY[aSYcb 2

236 “heoretiπαlFstudyFonFtheFαggregαtionFinduπedFemissionTFScientiabSinicabChimicaRF2013RFZYRFWVabSWVbc 1.6 6

235 momputαtionαlFmethodologiesFforFtheFeleπtroniπFexπitedFstαtesFstruπtureFαndFproπessesFforForgαniπF
optoeleπtroniπFmαteriαlsTFScientiabSinicabChimicaRF2013RFZYRFW][ZSW]]b 1.6 2

234 –iβrαtionFmorrelαtionFpunπtionFsnvestigαtionFonFtheFzhosphoresπenπeF†uαntumFoffiπienπyFαndF
’peπtrumFforFllueFzhosphoresπentFsrNsssOFmomplexTFActabChimicabSinicaRF2013RFaWRFbbZ 3.3 10

233 vαyerSβySlαyerFremovαlFofFinsulαtingFfewSlαyerFmiπαFflαkesFforFαsymmetriπFultrαSthinFnαnoporeF
fαβriπαtionTFNanobResearchRF2012RF[RFccSWVb 10 45

232 kmidoureαSβαsedFhydrogenSβondedFheteroduplexesdFstruπtureFαndFαssemβlingFseleπtivityTFJournalb
ofbOrganicbChemistryRF2012RFaaRFabW[SXX 4.2 16

231 pirstSzrinπiplesFzrediπtionsFofF“hermoeleπtriπFpigureFofFweritFforFyrgαniπFwαteriαlsdFneformαtionF
zotentiαlFkpproximαtionTFJournalbofbChemicalbTheorybandbComputationRF2012RFbRFYYYbSZa 6.4 48

230 ’olidFsuprαmoleπulαrFαrπhiteπtureFofFαFperyleneFdiimideFderivαtiveFforFfluoresπentFenhαnπementTF
ChemistrybqbanbAsianbJournalRF2012RFaRFXcVZSWW 4.5 18

229 “heoryFofFmhαrgeF“rαnsportFinFmαrβonFoleπtroniπFwαteriαlsTFSpringerbBriefsbinbMolecularbScienceRF
2012RF 0.6 51

228 wultilevelFπonduπtαnπeFswitπhingFofFmemoryFdeviπeFthroughFphotoeleπtriπFeffeπtTFJournalbofbtheb
AmericanbChemicalbSocietyRF2012RFWYZRFXVV[YSc 16.4 99

227 ‘αdiπαlFselfSαssemβledFmonolαyersFonFkuNWWWOFformedFβyFtheFαdsorptionFofFπlosedSshellFmoleπulesTF
JournalbofbMaterialsbChemistryRF2012RFXXRFZX]c 12

(2012-2013)
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226 kFπonjugαtedFpolymerFβαsedFonF[R[iSβiβenzoüπ−üWRXR[−thiαdiαzoleFforFhighSperformαnπeFsolαrFπellsTF
JournalbofbMaterialsbChemistryRF2012RFXXRFYZYX 19

225 “heoretiπαlFinsightsFintoFtheFαggregαtionSinduπedFemissionFβyFhydrogenFβondingdFαF†wUwwFstudyTF
JournalbofbPhysicalbChemistrybARF2012RFWW]RFYbbWSb 2.8 82

224 pαsπinαtingFeffeπtFofFdehydrogenαtionFonFtheFtrαnsportFpropertiesFofFxSheteropentαπenesdF
trαnsformαtionFfromFpSFtoFnStypeFsemiπonduπtorTFJournalbofbMaterialsbChemistryRF2012RFXXRFWbWbW 38

223 neformαtionFzotentiαlF“heoryTFSpringerbBriefsbinbMolecularbScienceRF2012RF]aSbb 0.6 7

222 roppingFweπhαnismTFSpringerbBriefsbinbMolecularbScienceRF2012RFaSZW 0.6 3

221 wodelingFthermoeleπtriπFtrαnsportFinForgαniπFmαteriαlsTFPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsRF2012RF
WZRFW][V[SXV 3.6 75

220 “heoretiπαlFinsightFintoFtheFαggregαtionFinduπedFemissionFphenomenαFofFdiphenyldiβenzofulvenedF
αFnonαdiαβαtiπFmoleπulαrFdynαmiπsFstudyTFPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsRF2012RFWZRFWZXVaSW] 3.6 49

219 “heoretiπαlFinsightsFintoFtheFπhαrgeFtrαnsportFinFperyleneFdiimidesFβαsedFnStypeForgαniπF
semiπonduπtorsTFOrganicbElectronicsRF2012RFWYRFXa]YSXaaX 3.5 29

218 ’ideFmhαinFongineeringFofFzolythiopheneFnerivαtivesFwithFαF“hienyleneâ��–inyleneFmonjugαtedF’ideF
mhαinFforFkppliπαtionFinFzolymerF’olαrFmellsTFMacromoleculesRF2012RFZ[RFXYWXSXYXV 5.5 49

217 “heoretiπαlFdesignFofFpolythienylenevinyleneFderivαtivesFforFimprovementsFofFlightSemittingFαndF
photovoltαiπFperformαnπesTFJournalbofbMaterialsbChemistryRF2012RFXXRFZZcW 38

216
woleπulαrFdynαmiπsFsimulαtionsFofFtheFsuprαmoleπulαrFαssemβlyFβetweenFαnF
αzoβenzeneSπontαiningFsurfαπtαntFαndF˛–SπyπlodextrindFroleFofFphotoisomerizαtionTFJournalbofb
PhysicalbChemistrybBRF2012RFWW]RFbXYSYX

3.4 40

215 †uαntumFπhemiπαlFinsightsFintoFtheFαggregαtionFinduπedFemissionFphenomenαdFαF†wUwwFstudyFforF
pyrαzineFderivαtivesTFJournalbofbComputationalbChemistryRF2012RFYYRFWb]XSc 3.5 66

214 “owαrdFquαntitαtiveFprediπtionFofFπhαrgeFmoβilityFinForgαniπFsemiπonduπtorsdFtunnelingFenαβledF
hoppingFmodelTFAdvancedbMaterialsRF2012RFXZRFY[]bSaX 24 96

213 ’ulfurSβridgedFαnnuleneS“mx†FπoSπrystαldFαFselfSαssemβledFMMmoleπulαrFlevelFheterojunπtionMMFwithF
αirFstαβleFαmβipolαrFπhαrgeFtrαnsportFβehαviorTFAdvancedbMaterialsRF2012RFXZRFX]VYSa 24 176

212 pirstSprinπiplesFprediπtionFofFπhαrgeFmoβilityFinFπαrβonFαndForgαniπFnαnomαteriαlsTFNanoscaleRF2012RF
ZRFZYZbS]c 7.7 412

211 “heoretiπαlFstudyFofFsuβstitutionFeffeπtsFonFmoleπulαrFreorgαnizαtionFenergyFinForgαniπF
semiπonduπtorsTFJournalbofbChemicalbPhysicsRF2011RFWY[RFWVZaVY 3.9 45

210 ’olutionSproπessedRFhighSperformαnπeFnαnoriββonFtrαnsistorsFβαsedFonFdithioperyleneTFJournalbofb
thebAmericanbChemicalbSocietyRF2011RFWYYRFWSY 16.4 239

209
snfluenπesFofFmoleπulαrFpαπkingFonFtheFπhαrgeFmoβilityFofForgαniπFsemiπonduπtorsdFfromFquαntumF
πhαrgeFtrαnsferFrαteFtheoryFβeyondFtheFfirstSorderFperturβαtionTFPhysicalbChemistrybChemicalbPhysics
RF2011RFWYRFcaY]SZ]

3.6 28

Zhigang Shuai
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208 knisotropiπF“hermαlF“rαnsportFinFyrgαniπFwoleπulαrFmrystαlsFfromFxonequiliβriumFwoleπulαrF
nynαmiπsF’imulαtionsTFJournalbofbPhysicalbChemistrybCRF2011RFWW[RF[cZVS[cZ] 3.8 39

207 knFimprovedFdynαmiπFwonteFmαrloFmodelFπoupledFwithFzoissonFequαtionFtoFsimulαteFtheF
performαnπeFofForgαniπFphotovoltαiπFdeviπesTFJournalbofbChemicalbPhysicsRF2011RFWYZRFWXZWVX 3.9 58

206 oleπtroniπFstruπtureFαndFπαrrierFmoβilityFinFgrαphdiyneFsheetFαndFnαnoriββonsdFtheoretiπαlF
prediπtionsTFACSbNanoRF2011RF[RFX[cYS]VV 16.7 697

205 ’ideFmhαinFongineeringFofFmopolymersFlαsedFonFlithiαzoleFαndFlenzodithiopheneFforFonhαnπedF
zhotovoltαiπFzerformαnπeTFMacromoleculesRF2011RFZZRFZXYVSZXZV 5.5 87

204 “heoretiπαlFstudyFofFrαdiαtiveFαndFnonSrαdiαtiveFdeπαyFproπessesFinFpyrαzineFderivαtivesTFJournalbofb
ChemicalbPhysicsRF2011RFWY[RFVWZYVZ 3.9 54

203 “heFroleFofFtheFnˇ�PFWkNuOFstαteFinFtheFphotoαβsorptionFαndFrelαxαtionFofFpyrαzineTFChemistrybqbanb
AsianbJournalRF2011RF]RFXcaaSb[ 4.5 11

202 momputαtionαlFπhαrαπterizαtionFofForgαniπFphotovoltαiπFdeviπesTFTheoreticalbChemistrybAccountsRF
2011RFWXcRFXcWSYVW 1.9 37

201 “hiαzolothiαzoleSπontαiningFpolythiophenesFwithFlowFrywyFlevelFαndFhighFholeFmoβilityFforF
polymerFsolαrFπellsTFJournalbofbPolymerbSciencebPartbARF2011RFZcRFZba[SZbb[ 2.5 24

200 —αterFtrαnsportFαndFpurifiπαtionFinFnαnoπhαnnelsFπontrolledFβyFαsymmetriπFwettαβilityTFSmallRF2011
RFaRFXXX[SYW 11 61

199 ovαluαtionFofFπhαrgeFmoβilityFinForgαniπFmαteriαlsdFfromFloπαlizedFtoFdeloπαlizedFdesπriptionsFαtFαF
firstSprinπiplesFlevelTFAdvancedbMaterialsRF2011RFXYRFWWZ[S[Y 24 113

198 oleπtroniπFstruπtureFofFpyridineSβαsedF’kwsFonFflαtFkuNWWWOFsurfαπesdFextendedFπhαrgeF
reαrrαngementsFαndFpermiFlevelFpinningTFPhysicalbChemistrybChemicalbPhysicsRF2011RFWYRFcaZaS]V 3.6 24

197 “heoretiπαlFprediπtionsFofFredFαndFneαrSinfrαredFstronglyFemittingFXSαnnulαtedFrylenesTFJournalbofb
ChemicalbPhysicsRF2011RFWYZRFVaZ[WV 3.9 18

196 neviπeFsimulαtionFofFlowSβαndFgαpFpolymerFsolαrFπellsdFsnfluenπeFofFeleπtronSholeFpαirFdissoπiαtionF
αndFdeπαyFrαtesFonFopenSπirπuitFvoltαgeTFAppliedbPhysicsbLettersRF2010RFcaRFWZY[WW 3.4 17

195 “heoryFofFexπitedFstαteFdeπαysFαndFoptiπαlFspeπtrαdFαppliπαtionFtoFpolyαtomiπFmoleπulesTFJournalbofb
PhysicalbChemistrybARF2010RFWWZRFabWaSYW 2.8 267

194 wultisπαleFstudyFofFπhαrgeFmoβilityFofForgαniπFsemiπonduπtorFwithFdynαmiπFdisordersTFPhysicalb
ChemistrybChemicalbPhysicsRF2010RFWXRFYYVcSWZ 3.6 135

193 nesignRF’ynthesisRFαndFzropertiesFofFksymmetriπαlFreteroαπeneFαndFstsFkppliπαtionFinFyrgαniπF
oleπtroniπsTFJournalbofbPhysicalbChemistrybCRF2010RFWWZRFWV[][SWV[aW 3.8 35

192 momputαtionαlFmethodsFforFdesignFofForgαniπFmαteriαlsFwithFhighFπhαrgeFmoβilityTFChemicalbSocietyb
ReviewsRF2010RFYcRFZXYSYZ 58.5 360

191 ssFthereFαFkuS’FβondFdipoleFinFselfSαssemβledFmonolαyersFonFgoldiTFPhysicalbChemistrybChemicalb
PhysicsRF2010RFWXRFZXbaScV 3.6 36

(2010-2011)
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190 nynαmiπFwonteFmαrloFsimulαtionFforFhighlyFeffiπientFpolymerFβlendFphotovoltαiπsTFJournalbofb
PhysicalbChemistrybBRF2010RFWWZRFY]SZW 3.4 123

189
zhenylSsuβstitutedFfluoreneSdimerFπoredFαnthrαπeneFderivαtivesdFhighlyFfluoresπentFαndFstαβleF
mαteriαlsFforFhighFperformαnπeForgαniπFβlueSFαndFwhiteSlightSemittingFdiodesTFJournalbofbMaterialsb
ChemistryRF2010RFXVRFYWb]

49

188 ’ynthesisFαndFthirdSorderFoptiπαlFnonlineαritiesFofFniπkelFπomplexesFofFbShydroxyquinolineF
derivαtivesTFOpticsbCommunicationsRF2010RFXbYRFXXXbSXXYY 2 11

187 “heoretiπαlFstudyFonFselfSαssemβlyFinForgαniπFmαteriαlsTFFrontiersbofbChemistrybinbChina:bSelectedb
PublicationsbFrombChinesebUniversitiesRF2010RF[RFXSWV

186 yrgαniπFsingleFπrystαlFfieldSeffeπtFtrαnsistorsFβαsedFonF]rSpyrroloüYRXSβdZR[SβF−βisüWRZ−βenzothiαzineF
αndFitsFderivαtivesTFAdvancedbMaterialsRF2010RFXXRFXZ[bS]X 24 48

185 zhotoαπtiveFgαteFdieleπtriπsTFAdvancedbMaterialsRF2010RFXXRFYXbXSa 24 67

184 ’olutionSproπessedFsolidFsolutionFofFαFnovelFπαrβαzoleFderivαtiveFforFhighSperformαnπeFβlueF
phosphoresπentForgαniπFlightSemittingFdiodesTFAdvancedbMaterialsRF2010RFXXRFZW]aSaW 24 86

183 –iβrαtionFπorrelαtionFfunπtionFformαlismFofFrαdiαtiveFαndFnonSrαdiαtiveFrαtesFforFπomplexF
moleπulesTFChemicalbPhysicsRF2010RFYaVRFXW[SXXX 2.3 83

182 mhαrgeFtrαnsferFrαtesFinForgαniπFsemiπonduπtorsFβeyondFfirstSorderFperturβαtiondFfromFweαkFtoF
strongFπouplingFregimesTFJournalbofbChemicalbPhysicsRF2009RFWYVRFVXZaVZ 3.9 86

181 xonperturβαtiveFtimeSπonvolutionlessFquαntumFmαsterFequαtionFfromFtheFpαthFintegrαlFαpproαπhTF
JournalbofbChemicalbPhysicsRF2009RFWYVRFWYZWV] 3.9 15

180 kFnenselyFαndF”niformlyFzαπkedFyrgαniπF’emiπonduπtorFlαsedFonFknnelαtedF˛†S“rithiophenesFforF
righSzerformαnπeF“hinFpilmF“rαnsistorsTFAdvancedbFunctionalbMaterialsRF2009RFWcRFXaXSXa] 15.6 84

179 oleπtroniπF’truπtureFofF’elfSkssemβledFwonolαyersFonFkuNWWWOF’urfαπesdF“heFsmpαπtFofFlαπkβoneF
zolαrizαβilityTFAdvancedbFunctionalbMaterialsRF2009RFWcRFYa]]SYaa[ 15.6 36

178
ksymmetriπαlFfluoreneüXRYSβ−βenzoüd−thiopheneFderivαtivesdFsynthesisRFsolidSstαteFstruπturesRFαndF
αppliπαtionFinFsolutionSproπessαβleForgαniπFlightSemittingFdiodesTFChemistrybqbAbEuropeanbJournalRF
2009RFW[RFbXa[SbX

4.8 25

177 offeπtsFofFπhαrgeFdistriβutionFonFwαterFfillingFproπessFinFπαrβonFnαnotuβeTFSciencebinbChinabSeriesbB:b
ChemistryRF2009RF[XRFWYaSWZY 5

176 “heFroleFofFαπoustiπFphononFsπαtteringFinFπhαrgeFtrαnsportFinForgαniπFsemiπonduπtorsdFαF
firstSprinπiplesFdeformαtionSpotentiαlFstudyTFSciencebinbChinabSeriesbB:bChemistryRF2009RF[XRFW]Z]SW][X 53

175 niπyαnovinylFheterotetrαπenesdFsynthesisRFsolidSstαteFstruπturesRFαndFphotophysiπαlFpropertiesTF
JournalbofbOrganicbChemistryRF2009RFaZRFaYXXSa 4.2 22

174 pusedSringFpyrαzineFderivαtivesFforFnStypeFfieldSeffeπtFtrαnsistorsTFACSbAppliedbMaterialsbhamp;b
InterfacesRF2009RFWRFWWXXSc 9.5 40

173 zolyαnilineUpeYyZFnαnopαrtiπleFπompositedFsynthesisFαndFreαπtionFmeπhαnismTFJournalbofbPhysicalb
ChemistrybBRF2009RFWWYRF[V[XSb 3.4 89
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172 xuπleαrFtunnelingFeffeπtsFofFπhαrgeFtrαnsportFinFruβreneRFtetrαπeneRFαndFpentαπeneTFPhysicalb
ReviewbBRF2009RFacRF 3.3 215

171 wultifunπtionαlFβipolαrFtriphenylαmineUoxαdiαzoleFderivαtivesdFhighlyFeffiπientFβlueFfluoresπenπeRF
redFphosphoresπenπeFhostFαndFtwoSπolorFβαsedFwhiteFyvonsTFChemicalbCommunicationsRF2009RFaaSc 5.8 153

170 pirstSprinπiplesFinvestigαtionFofForgαniπFsemiπonduπtorsFforFthermoeleπtriπFαppliπαtionsTFJournalbofb
ChemicalbPhysicsRF2009RFWYWRFXXZaVZ 3.9 58

169 “heoretiπαlFprediπtionsFofFsizeSdependentFπαrrierFmoβilityFαndFpolαrityFinFgrαpheneTFJournalbofbtheb
AmericanbChemicalbSocietyRF2009RFWYWRFWaaXbSc 16.4 247

168 snfluenπesFofFmrystαlF’truπturesFαndFwoleπulαrF’izesFonFtheFmhαrgeFwoβilityFofFyrgαniπF
’emiπonduπtorsdFyligothiophenesTFChemistrybofbMaterialsRF2008RFXVRFYXV[SYXWW 9.6 265

167 wultiphotonFkβsorptionFinFoxpαndedFzorphyrinsTFActabPhysicoqchimicabSinicaRF2008RFXZRF[][S[aV 2

166 voπαlFπonfigurαtionFinterαπtionFsingleFexπitαtionFαpproαπhdFkppliπαtionFtoFsingletFαndFtripletFexπitedF
stαtesFstruπtureFforFπonjugαtedFπhαinsTFSyntheticbMetalsRF2008RFW[bRFYYVSYY[ 3.6 16

165 smprovingFtheFeffiπienπyFofFsolutionFproπessαβleForgαniπFphotovoltαiπFdeviπesFβyFαFstαrSshαpedF
moleπulαrFgeometryTFJournalbofbMaterialsbChemistryRF2008RFWbRFZVb[ 155

164 “heoretiπαlFinvestigαtionFofFtheFnegαtiveFdifferentiαlFresistαnπeFinFsquαshedFm]VFmoleπulαrFdeviπeTF
AppliedbPhysicsbLettersRF2008RFcXRFX]YYVZ 3.4 94

163 yrgαniπFthinSfilmFtrαnsistorsFofFphthαloπyαninesTFPurebandbAppliedbChemistryRF2008RFbVRFXXYWSXXZV 2.1 66

162 oXms“yxFlsxnsxqFoxo‘qYFypFovom“‘yxsmFzyvYwo‘’dFkFps‘’“Fz‘sxmszvo’F’“”nYTFJournalbofb
TheoreticalbandbComputationalbChemistryRF2008RFVaRF[WaS[YV 1.8 19

161 offeπtsFofFsizeFπonstrαintFonFwαterFfillingFproπessFinFnαnotuβeTFJournalbofbChemicalbPhysicsRF2008RF
WXbRFWYZaVY 3.9 17

160 offeπtsFofFpressureFαndFtemperαtureFonFtheFπαrrierFtrαnsportsFinForgαniπFπrystαldFαFfirstSprinπiplesF
studyTFJournalbofbChemicalbPhysicsRF2008RFWXbRFWcZaV] 3.9 35

159 xegαtiveFdifferentiαlFresistαnπeFβehαviorsFinFporphyrinFmoleπulαrFjunπtionsFmodulαtedFwithFsideF
groupsTFAppliedbPhysicsbLettersRF2008RFcXRFXZYYVY 3.4 71

158 zromotingSmodeFfreeFformαlismFforFexπitedFstαteFrαdiαtionlessFdeπαyFproπessFwithFnusπhinskyF
rotαtionFeffeπtTFSciencebinbChinabSeriesbB:bChemistryRF2008RF[WRFWW[YSWW[b 105

157 “heoretiπαlFnesignsFofFwoleπulαrFzhotoniπsFwαteriαlsTFMacromolecularbTheorybandbSimulationsRF2008
RFWaRFWXSXX 1.5 13

156 “heoretiπαllyF‘αtionαlFnesignsFofF“rαnsportFyrgαniπF’emiπonduπtorsFlαsedFonFreteroαπenesTF
ChinesebJournalbofbChemistryRF2008RFX]RFWVV[SWVWV 4.9 2

155 voπαlFαpproαπhFtoFπoupledFπlusterFevαluαtionFofFpolαrizαβilitiesFforFlongFπonjugαtedFmoleπulesTF
JournalbofbComputationalbChemistryRF2008RFXcRFW][VS[ 3.5 13

(2008-2009)
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154 —αterπhromismFofFprotonαtedFphotomeroπyαnineFdyeTFDyesbandbPigmentsRF2008RFa]RFX]ZSX]c 4.6 4

153 oleπtronFπorrelαtionFeffeπtsFonFtheFnonlineαrFoptiπαlFpropertiesFofFπonjugαtedFpolyenesTFChemicalb
PhysicsbLettersRF2008RFZ[aRFXa]SXab 2.5 15

152 “heoretiπαlFπompαrαtiveFstudiesFofFπhαrgeFmoβilitiesFforFmoleπulαrFmαteriαlsdFzetFversusFβnperyTF
OrganicbElectronicsRF2008RFcRF]Y[S]ZV 3.5 75

151 sntersystemFπrossingFproπessesFinFnonplαnαrFαromαtiπFheteroπyπliπFmoleπulesTFJournalbofbPhysicalb
ChemistrybARF2007RFWWWRFWVZcVSc 2.8 187

150 righFtwoSphotonFπrossSseπtionsFinFβisNdiαrylαminostyrylOFπhromophoresFwithFeleπtronSriπhF
heteroπyπleFαndFβisNheteroπyπleOvinyleneFβridgesTFChemicalbCommunicationsRF2007RFWYaXSZ 5.8 51

149 pirstFsynthesisFofFXRYR]RaStetrαβromonαphthαleneFdiimideTFOrganicbLettersRF2007RFcRFYcWaSXV 6.2 86

148 reliπαlFmoleπulαrFduplexFstrαndsdFmultipleFhydrogenSβondSmediαtedFαssemβlyFofF
selfSπomplementαryFoligomeriπFhydrαzideFderivαtivesTFJournalbofbOrganicbChemistryRF2007RFaXRFZcY]SZ] 4.2 52

147
xewFheteroπyπliπFtetrαthiαfulvαleneFπompoundsFwithFαnFαzoβenzeneFmoietydFphotomodulαtionFofF
theFeleπtronSdonαtingFαβilityFofFtheFtetrαthiαfulvαleneFmoietyTFJournalbofbOrganicbChemistryRF2007RF
aXRF]XZaS[V

4.2 17

146 ’pontαneouslyFαggregαtedFπhirαlFnαnostruπturesFfromFαπhirαlFtripodSterpyridineTFJournalbofbPhysicalb
ChemistrybBRF2007RFWWWRFbV]YSb 3.4 13

145 ’truπtureFtoFpropertyFrelαtionshipsFforFmultiphotonFαβsorptionFinFπovαlentlyFlinkedFporphyrinF
dimersdFαFπorreπtionFveπtorFsxnyUw‘nmsFstudyTFJournalbofbPhysicalbChemistrybARF2007RFWWWRFb[VcSWb 2.8 19

144 offeπtsFofFdonorUαππeptorFstrengthsFonFtheFmultiphotonFαβsorptiondFαnFoywSmm’nFπorreπtionF
veπtorFstudyTFJournalbofbPhysicalbChemistrybARF2007RFWWWRFcXcWSb 2.8 13

143 ’ynthesisFαndFzhotovoltαiπFzropertiesFofFαF’olutionSzroπessαβleFyrgαniπFwoleπuleFmontαiningF
“riphenylαmineFαndFnmwFwoietiesTFJournalbofbPhysicalbChemistrybCRF2007RFWWWRFb]]WSb]]] 3.8 112

142 woleπulαrFnesignFofFxegαtiveFnifferentiαlF‘esistαnπeFneviπeFthroughFsntermoleπulαrFsnterαπtionTF
JournalbofbPhysicalbChemistrybCRF2007RFWWWRFWcVcbSWcWVX 3.8 53

141
“uningFtheFonergyFvevelFαndFzhotophysiπαlFαndFoleπtroluminesπentFzropertiesFofFreαvyFwetαlF
momplexesFβyFmontrollingFtheFvigαtionFofFtheFwetαlFwithFtheFmαrβonFofFtheFmαrβαzoleF”nitTF
AdvancedbFunctionalbMaterialsRF2007RFWaRF][WS]]W

15.6 140

140 zhotoeleπtriπαlFmhαrαπteristiπsFofFαFmUmxxFwultiwαlledFxαnotuβeTFAdvancedbFunctionalbMaterialsRF
2007RFWaRFXbZXSXbZ] 15.6 13

139 niβenzotetrαthiαfulvαleneFlisimidesdFxewFluildingFlloπksFforFyrgαniπFoleπtroniπFwαteriαlsPPTF
AdvancedbMaterialsRF2007RFWcRFYVYaSYVZX 24 51

138 knF”ltrαFmloselyFˇ�S’tαπkedFyrgαniπF’emiπonduπtorFforFrighFzerformαnπeFpieldSoffeπtF“rαnsistorsTF
AdvancedbMaterialsRF2007RFWcRFX]WYSX]Wa 24 235

137 mouplingFeffeπtFonFtheFeleπtroniπFtrαnsportFthroughFdimoleπulαrFjunπtionsTFPhysicsbLetterspbSectionb
A:bGeneralpbAtomicbandbSolidbStatebPhysicsRF2007RFY][RFZbcSZcZ 2.3 22
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136 “heFeffeπtsFofFpyridineFderivαtiveFαdditivesFonFinterfαπeFproπessesFαtFnαnoπrystαllineF“iyXFthinFfilmF
inFdyeSsensitizedFsolαrFπellsTFSurfacebandbInterfacebAnalysisRF2007RFYcRFbVcSbW] 1.5 44

135
sntrαmoleπulαrFeleπtronFtrαnsferFwithinFtheFsuβstitutedFtetrαthiαfulvαleneSquinoneFdyαdsdF
fαπilitαtedFβyFmetαlFionFαndFphotomodulαtionFinFtheFpresenπeFofFspiropyrαnTFJournalbofbtheb
AmericanbChemicalbSocietyRF2007RFWXcRF]bYcSZ]

16.4 91

134 “woSzhotonFkβsorptionFinF†uαdrupolαrFlisNαππeptorOS“erminαtedFmhromophoresFwithF
oleπtronS‘iπhFlisNheteroπyπleOvinyleneFlridgesTFChemistrybofbMaterialsRF2007RFWcRFZYXSZZX 9.6 62
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