СЕМИНАР ЦФ РАН

№ 12 










21.07.2010

Повестка дня

ПРЕДСТАВЛЕНИЕ СТАТЕЙ ДЛЯ ПУБЛИКАЦИИ

Сажников В.А. (с.н.с., к.ф.-м.н.)

“Exciplexes of Surface-Immobilized Dybenzoylmethanatoboron Difluoride with Benzene, Toluene and Xylenes ”

V.A. Sazhnikov, V.M. Aristarkhov, A.G. Mirochnik, E.V. Fedorenko, M.V. Alfimov

It is found that emissive exciplexes (excited-state complexes) are formed between DBMBF2  immobilized on the surface of silica microparticles and vapor-phase monocyclic aromatic hydrocarbons such as benzene, toluene and ortho-, para- and meta-xylenes. The red-shifts of fluorescence band maxima of exciplexes and positions of isoemission points correlate with ionization potentials of methyl-substituted benzenes.  
Журнал: Chem. Phys. Letters
Рецензент: Иванов А.А. (с.н.с., к.ф.-м.н.)

“Спектры флуоресценции и структура мономеров и димеров дибензоилметаната дифторида бора, адсорбированного на силикагеле” 

В.А. Сажников, В.М. Аристархов, А.А. Сафонов, А.А. Багатурьянц, М.В. Алфимов
Показано, что дибензоилметанат дифторида бора (DBMBF2) может адсорбироваться на силикагеле в виде флуоресцирующих мономеров и димеров, эмиссионные свойства которых чувствительны к присутствию паров летучих органических соединений. Приведены результаты квантово-химических расчетов структуры молекулы DBMBF2, димера DBMBF2 и комплексов DBMBF2/аналит для ряда аналитов.
Журнал: Химия высоких энергий

Рецензент: Иванов А.А. (с.н.с., к.ф.-м.н.)

Лебедев-Степанов П.В. (зав. лаб, к.ф.-м.н.) 

“Моделирование диффузионного испарения капли на плоской подложке с учетом краевого эффекта.”

П.В. Лебедев-Степанов, К.О. Власов, , Н.А. Чернышов, С.П. Молчанов, М.В. Алфимов

Описаны результаты экспериментальных  исследований скорости испарения капли капиллярных размеров. Сделан теоретический анализ полученных результатов. Показана необходимость учета сил адсорбции для расчета испарения вблизи контактной линии.

Журнал: Российские нанотехнологии
Рецензент: Иванов А.А. (с.н.с., к.ф.-м.н.)

Фрейдзон А. Я. (н.с, к.х.н.)

“In Silico Screening of Phosphorescent Emitters Based on Rare-Earth Complexes with Organic Ligands for Organic Electroluminescent Devices”
A.Ya. Freidzon, A.V. Scherbinin, A.A. Bagatur’yants, M.V. Alfimov

A procedure is developed for calculation of the ligand-localized singlet and triplet levels in the complexes of lanthanides with organic ligands. The procedure is based on CASSCF/XMCQDPT2 and can be easily extended to improve the calculation accuracy. On the basis of the calculated energy levels, screening of potential antenna ligands for organic light-emitting devices can be performed in silico.
Журнал: J. Mol. Struct. (THEOCHEM)

Рецензенты: Плотников В. Г. (в.н.с., д.ф.-м.н.), П. В. Комаров (асп.)

Багатурьянц А. А. (зав. лаб., д.х.н.)

“Расчет комплексов 9-дифениламиноакридина с рядом малых молекул методом теории функционала плотности с учетом дисперсионной поправки (DFT-D)”

П.С. Рукин, А.А. Сафонов, А.А. Багатурьянц, В.А. Сажников, М.В. Алфимов

Методом DFT-D с использованием обменно-корреляционного функционала B-97-D рассчитаны структуры и энергии образования комплексов 9-дифениламиноакридина (ДФАА) с рядом малых молекул (метанол, ацетонитрил, ацетон, тетрагидрофуран, бензол, аммиак, формальдегид и ацетальдегид). Рассмотрены комплексы латерального типа и комплексы стэкингового типа, для которых ранее рассчитанные спектры испускания коррелируют с экспериментальными спектрами флуоресценции 9-дифениламиноакридина в соответствующих растворителях. Показано, что учет ван-дер-ваальсовой поправки значительно повышает стабильность всех комплексов ДФАА с аналитами и для большинства комплексов делает стэкинговые структуры более энергетически выгодными по сравнению с латеральными

Журнал: Российские нанотехнологии.
Рецензент: Авакян В. Г. (в.н.с., к.х.н)

“Atomistic Simulations of Materials for Optical Chemical Sensors: DFT-D Calculations of Molecular Interactions between Gas-Phase Analyte Molecules and Simple Substrate Models” 

A.A. Safonov, E.A. Rykova, A.A. Bagaturyants, V.A. Sazhnikov, M.V. Alfimov
The structures of complexes of some small molecules (formaldehyde, acetaldehyde, ammonia, methylamine, methanol, ethanol, acetone, benzene, acetonitrile, ethyl acetate, chloroform, and tetrahydrofuran) with ethylbenzene (C6H5C2H5), silanol (SiH3OH), and acridine (C13H9N) molecules and the corresponding interaction energies have been calculated using the DFT-D approximation. The PBE exchange-correlation potential was used in the calculations. The structures of complexes between the analyte and the substrate were determined by optimizing their ground-state geometry using the SVP split-valence double-zeta plus polarization basis set. The complex formation energies were refined by single-point calculations at the calculated equilibrium geometries using the sufficiently large triple-zeta TZVPP basis set. The calculated interaction energies are used to assess the possibility of using dyes of the acridine series adsorbed on a polystyrene or silica substrate for detecting the small molecules listed above.
Журнал: Journal of Molecular Modeling

Рецензент Авакян В. Г. (в.н.с., к.х.н.)

“Моделирование поверхности полистирола и адсорбции молекулы красителя Нильского Красного на этой поверхности методом молекулярной динамики”

В.А. Тихомиров, А.В. Одиноков, А.А. Багатурьянц, М.В. Алфимов

Смоделированы структуры комплексов молекулы красителя нильског красного (НК) на поверхности полистирола (ПС). Приготовлены поверхности полистирола различного вида. Это поверхность пленки полистирола, построенная из 10 50-мономерных цепей ПС, и поверхности клубков изолированных цепей полистирола с числом мономеров 200 и 500. Пленка и клубки получены как результат молекулярно-динамических траекторий. Использован атомистический вариант МД. Поверхность пленки сравнительно однородная, клубки представляют собой неправильные эллипсоиды, локальные поверхности которых имеют самую разнообразную форму. Разнообразие форм поверхности клубков позволяет исследовать возможную зависимость конечных структур комплексов с молекулой красителя и возможных изменений формы спектра красителя от формы окружения матрицы. Комплексы ПС с молекулой красителя также получены как результат МД траекторий. В клубках ПС молекула НК практически полностью погружается в верхний слой, в пленке ароматическое кольцо частично погружается в верхний слой под углом примерно 60 град.

Журнал: Российские нанотехнологии
Рецензент: Мазо М.А.  (с.н.с. ИХФ РАН, к.ф.-м.н.)

“Атомистическое моделирование материалов для оптических хемосенсоров: Расчеты методом теории функционала плотности (DFT) спектров поглощения индикатора 9-дифениламиноакридина и его комплексов с рядом молекул аналитов” 

А.А. Сафонов, А.А. Багатурьянц, В.А. Сажников, М.В. Алфимов

С использованием метода теории функционала плотности (DFT) с функционалом PBE0 и базисным набором 6-31G(d,p) рассчитаны структуры комплексов красителя 9-дифениламиноакридина с рядом малых молекул (метанол, ацетонитрил, ацетон, тетрагидрофуран, бензол, аммиак, формальдегид и ацетальдегид), а также спектры поглощения свободной молекулы 9-дифениламиноакридина и ее комплексов. Показана возможность существования двух типов структур комплексов с различным

взаимным расположением молекул – латеральных и стэкинговых. Рассчитанный спектр поглощения слабо зависит от образования комплексов, что согласуется с экспериментальными данными по спектрам поглощения 2,7-диметил-9-дитолиламиноакридина в растворах аналогичных растворителей. Отработанная методика расчета возбужденных состояний может быть применена для расчета спектров флуоресценции комплексов 9-дифениламиноакридина.

Журнал: Химия высоких энергий

Рецензент Авакян В. Г. (в.н.с., к.х.н.)

“Атомистическое моделирование материалов для оптических хемосенсоров: Расчеты методом теории функционала плотности (DFT) спектров испускания индикатора 9-дифениламиноакридина и его комплексов с рядом молекул”

А.А. Сафонов, А.А. Багатурьянц, В.А. Сажников, М.В. Алфимов

Методом TDDFT рассчитаны структуры комплексов 9-дифениламноакридина (ДФАА) с рядом малых молекул (метанол, ацетонитрил, ацетон, тетрагидрофуран,  бензол, аммиак, формальдегид и ацетальдегид) в первом возбужденном синглетном состоянии и спектры испускания свободной молекулы 9-дифениламноакридина и ее комплексов. Показана возможность существования двух типов структур комплексов с различным взаимным расположением молекул. Для большинства комплексов в возбужденном состоянии стэкинговые структуры более устойчивы, чем латеральные. Показано, что для стэкинговых структур сдвиги полосы испускания ДФАА, вызванные образованием комплекса, коррелируют с экспериментальным сольватохромным эффектом в соответствующем растворителе.

Журнал: Химия высоких энергий
Рецензент Авакян В. Г. (в.н.с., к.х.н.) 
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