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Проведены теоретические расчеты возбужденных состояний в комплексах золотых и серебряных трехатомных на-
нокластеров с углеродными квантовыми наноточками с использованием функционала M062X и гибридного базис-
ного набора def2SVP{H}/def2TZVP/def2TZVPP{Ag,Au}. Последующий расчет возбужденных состояний выполнен в
приближении зависимой от времени теории функционала плотности и реализован в Gaussian09. Хромофорные
центры точек моделировались гетероциклическими молекулами изохино-диазаантрацена и бензопирано-
нафтидрина. Кластеры присоединялись к точкам посредством этилмеркаптана и метоксиэтанового мостика раз-
личной длины. Рассмотрены каналы переноса энергии в зависимости от взаимного расположения энергетических
уровней кластеров и гетероциклов.
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Введение
Комплексы углеродных квантовых наноточек (УКН) [1] с металлическими наноструктурами,

включая наноразмерные кластеры благородных металлов, проявляют уникальные спектрально-
люминесцентные и фотохимические свойства, обусловленные бинарной хромофорной природой
таких соединений, когда фотоактивность обоих составляющих проявляется в областях видимых
спектральных полос поглощения и излучения, что находит применение в различных отраслях со-
временной научной, производственной и медицинской деятельности для оптических и биоимид-
жинговых приложений [2–6]. Положение и интенсивность излучательных спектров в значитель-
ной степени зависят от химического состава и пространственной структуры УКН, определяющих
как скорости безызлучательных переходов и переносов возбужденной энергии между хромофора-
ми, так и квантовый выход люминесценции. Ввиду многообразия конкурирующих взаимодейст-
вий хромофоров в условиях жидкой или газовой сред вероятности диссипативных процессов пе-
реноса энергии весьма чувствительны к скоростям структурных флуктуаций и преобразований, за-
висящих от концентрации, температуры, растворителя, рН и других параметров среды. В работе
рассчитываются электронно-возбужденные состояния комплексов между модельными трехатом-
ными кластерами золота и серебра и гетероатомными соединениями, моделирующими хромофор-
ный центр УКН. Обсуждаются также вероятности процессов переноса электронного возбуждения
в комплексах.

Моделирование комплексов и методы расчетов
Модельная бинарная хромофорная система представляет собой трехатомные кластеры благо-

родных металлов (бМК) золота или серебра, либо с этилмеркаптаном (ЗЭТ) или -SC2H4- (СЭТ)
группой, либо связанной мостиком с гетероциклическим фрагментом (ГЦФ) (рис. 1 и 2). Возмож-
но также существование двух изолированных систем бМК и ГЦФ, которые потенциально могут
формировать как комплексы столкновения в результате теплового движения хромофоров, опреде-
ляемых параметрами среды, так и координационные структуры по примеру комплексов серебря-
ных кластеров с основаниями ДНК и аминокислотами [7–10]. В работе обсуждаются структуры,
соединенные мостиком из метоксиэтановых звеньев до 11, что соответствовало длине от 15 до
42 Å. Представлены также возможные фотофизические процессы, протекающие в системе при от-
сутствии вышеуказанной связующей цепочки. Комплексы столкновения представляют особый ин-
терес благодаря динамической схеме диссипации энергии возбуждения через процесс переноса
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