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[bookmark: _GoBack]Методами DFT и TDDFT исследовано взаимодействие пентафторированного красителя дибензоилметаната дифторида бора (F5-DBMBF2) с поверхностью аморфного силикагеля и образование красителем эксиплексов с бензолом и толуолом. Рассчитаны энергетические и спектральные характеристики комплексов в основном и возбужденном состоянии; проанализированы изменения геометрии систем. Показано наличие батохромного сдвига спектров флуоресценции F5-DBMBF2 и эксиплекса с бензолом и толуолом при фторировании красителя; исследована применимость методов ONIOM для моделирования кластеров силикагеля. На основании рассчитанных малликеновских зарядов на атомах в эксиплексе F5-DBMBF2 с бензолом и толуолом в газовой фазе и на силикагеле показано перераспределение заряда в эксиплексах при их адсорбции на силикагеле. Расчеты выполнены с обменно-корреляционным функционалом BHHLYP и базисами SVP (оптимизация геометрии) и TZVP (энергетические характеристики) с учетом дисперсионной поправки в приближении D3BJ. Использованы стандартные пакеты квантово-химических программ ORCA (v5.0.3). Использована кластерная модель силикагеля, полученная ранее в ЦФ РАН вырезанием фрагментов Si10O11 и Si20O26 из аморфной структуры SiO2, построенной методом молекулярной динамики, с дополнением оборванных связей гидроксильными группами [1].
Результаты расчётов согласуются с экспериментальными данными [2].



Рис. 1. Эксиплекс F5-DBMBF2 с бензолом, адсорбированный на поверхности силикагеля
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