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В приближении стационарной и нестационарной теории функционала плотности и нестационарной теории функционала плотности исследовано взаимодействие красителя дибензоилметаната дифторида бора (DBMBF2) с поверхностью силикагеля и образование адсорбированным красителем эксиплексов с бензолом и толуолом.

Рассчитаны энергетические и спектральные характеристики комплексов, проанализирована геометрия систем. Показан и объяснен батохромный сдвиг спектра флуоресценции DBMBF2 и его эксиплексов с бензолом и толуолом при адсорбции красителя на силикагеле.
На основании рассчитанных малликеновских зарядов на атомах показано увеличение степени переноса заряда в эксиплексе DBMBF2 с бензолом при его адсорбции на силикагеле и объяснён батохромный сдвиг полосы флуоресценции эксиплекса при его взаимодействии с силикагелем. 
Исследовано влияние слоя адсорбированных молекул воды на поверхности силикагеля на энергию адсорбции красителя и свойства эксиплексов.
Расчеты выполнены с использованием обменно-корреляционного функционала BHHLYP и базисами SVP (оптимизация геометрии) и TZVP (энергетические характеристики) с учетом дисперсионной поправки в приближении D3BJ. Использованы стандартные пакеты квантово-химических программ ORCA (v4.2.1), GAMESS US (version 11 Nov 2017 (R3)) и Firefly (v8.2.0 build 10258). Использована кластерная модель силикагеля Si10O11(OH)18, полученная ранее в ЦФ РАН вырезанием фрагмента Si10O11 из аморфной структуры SiO2, построенной методом молекулярной динамики, с дополнением оборванных связей гидроксильными группами [1]. 

Работа выполнена при поддержке Российского научного фонда (проект № 19-13-00383).
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