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ПРЕДСТАВЛЕНИЕ СТАТЕЙ ДЛЯ ПУБЛИКАЦИИ

Базилевский М.В. (в.н.с., д.х.н.)

“ Specific features of the dielectric continuum solvation model with a position-dependent permittivity function.”

M.V. Basilevsky *, F. V. Grigoriev, O. Yu. Kupervasser
We consider a modified formulation for the recently developed new approach in the continuum solvation theory (Basilevsky, M. V., Grigoriev, F. V., Nikitina, E. A.,  Leszczynski, J. J. Phys. Chem. B 2010, 114, 2457), which is based on the exact solution of the electrostatic Poisson equation with the space–dependent  dielectric permittivity. Its present modification ensures the property curl 
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 inherent to this solution, which is the obligatory condition imposed by Maxwell equations.
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“Трехмерные фотонные кристаллы с высоким эффективным показателем преломления для оптических сенсорных систем ”

В. П. Митрохин, А. А. Иванов, А. Ю. Меньшикова, А. В. Якиманский, М. В. Алфимов, А. М. Желтиков
Исследуются оптические свойства трехмерных фотонно-кристаллических систем, состоящих из плотноупакованных в гранецентрированную кубическую решетку сферических наночастиц сополимера стирола с метакриловой кислотой. Показано, что эффективный показатель преломления таких структур значительно превышает характерные значения эффективного показателя преломления для фотонных кристаллов типа синтетического опала. Фотонно-кристаллические системы с высоким эффективным показателем преломления в сочетании с элементами диффузного рассеяния света обеспечивают существенное увеличение чувствительности оптических сенсорных элементов в широкой полосе частот.
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“Density Functional Theory Modeling of the Adsorption of Small Analyte and Indicator Dye 9-N-Diphenylaminoacridine Molecules on the Surface of Amorphous Silica Nanoparticles ”

V.S. Chashchikhin, E.A. Rykova, and A.A. Bagatur’yants
The adsorption of small analyte molecules (H2O, NH3, C2H5OH, and (CH3)2O) and an indicator dye, 9-N-diphenylaminoacridine (DPAA), on the surface of amorphous silica nanoparticles is studied using electronic structure calculations at the DFT-D level of theory taking into account explicit corrections for van der Waals forces. Cluster models of three different types are used, two of them constructed using classical MD methods. Adsorption energies are estimated and the effects of particle size, the choice of the exchange–correlation functional, and basis set are analyzed. It is shown that the dye is more strongly bound to amorphous silica nanoparticles than the studied analyte molecules and that the energy of DPAA adsorption increases with the particle size. Electrostatic and dispersion interactions play an important role in the adsorption of the acridine dye on the surface of silica nanoparticles.
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“Самосборка ансамблей полистирольных субмикрочастиц, модифицированных стириловым красителем, в испаряющейся микрокапле раствора.”

Ерошенко Л.В., Лебедев-Степанов П.В., Молчанов С.П., Громов С.П., Сазонов С.К., Шевченко Н.Н., Меньшикова А.Ю., Алфимов М.В.
Исследована зависимость морфологии ансамбля полистирольных частиц, осажденных на стеклянную подложку из испаряющейся капли коллоидного раствора, от наличия сорбированного на их поверхности стирилового красителя. Показано, что в присутствие красителя формируется твердая фаза более равномерно покрывающая подложку, но с менее выраженным дальним порядком расположения частиц.
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