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ПОВЕСТКА ДНЯ

ПРЕДСТАВЛЕНИЕ СТАТЕЙ ДЛЯ ПУБЛИКАЦИИ

Атабекян Л.С.(с.н.с., к.ф.-м.н.)

“Фотоника азакраунсодержащего стирилового красителя и его комплексов с ионами металлов. 

Сообщение 1. Триплетные состояния.”

Л.С. Атабекян, Н.А. Лобова, А.И. Ведерников, С.П. Громов и А.К. Чибисов

Методами лазерной кинетической и люминесцентной спектроскопии исследованы фотофизические процессы стирилового красителя, азакраунсодержащего аналога и его комплексов с катионами бария, свинца(II), кальция, натрия и серебра(I). Установлено участие триплетного состояния в процессах деградации энергии фотовозбуждения. Обнаружена фосфоресценция и замедленная флуоресценция красителей и их комплексов. Делается вывод о наличии возбужденного TICT состояния молекул.
Журнал: Химия высоких энергий.

Рецензент: Петров Н.Х. (зам. дир., к.ф.-м.н.)
Рыкова Е.А. (с.н.с., к.х.н.)
“DFT modeling of the interaction of small analyte molecules with an 9-(diphenylamino)acridine adsorbed on small amorphous silica clusters:bonding energies and optical bands”

Vladimir Chashchikhin, Elena Rykova, Andrei Scherbinin, Alexander Bagaturyants and Michael Alfimov

The interaction of small analyte molecules (NH3, C2H5OH, and (CH3)2CO) with the 9-(diphenylamino)acridine dye adsorbed on the surface of small amorphous silica particles is studied by means of cluster DFT calculations. Two cluster models for the silica surface are considered: a small SiH3OH model and an extended Si10O11(OH)18 one constructed using classical MD methods. The electronic absorption spectra of the adsorbed dye are calculated within the TD DFT formalism and the effects of dye-analyte interactions are investigated. The spectral line broadening due to molecular vibrations are calculated within the Pekar model. The proposed procedure can be used for the prediction of changes in the absorption spectra of organic dyes supported on silica upon their interactions with analytes at a reasonable computational cost.
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