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Благодаря своим фотохромным и флуо-
ресцентным свойствам α,α’-бисарилиденовые 
производные циклических кетонов (кросс-со-
пряжённые диеноны циклоалканонового ряда) 
имеют большой практический потенциал в ка-
честве фотоинициаторов, как в процессах про-
изводства материаловедении [1], так и в рамках 
клинической терапии [2–3].

На основе анализа результатов теоретиче-
ских исследований диенонов циклоалканоно-
вых серий, описанных в литературе [4–6] были 
рассмотрены способы модификации молекуляр-
ного каркаса красителей для создания новых 
представителей класса с потенциально полез-
ными свойствами. Были установлены стабиль-
ные структуры модельных диенонов. Изучены 
закономерности переходов между основным и 
нижним. возбуждёнными состояниями, пути ре-
лаксации возбуждения. 

Кванто-химические расчёты проводились с 
использованием методов DFT и TDDFT с функ-
ционалом PBE0 в базисе 6-31+G(d,p) в програм-
ме Firefly. Влияние растворителя учитывалось с 
использованием континуальной модели.

Проанализировано влияние структуры аро-
матических и гетероароматических фрагментов 
и остатков на положение максимумов поглоще-
ния и излучения в расчётных спектрах исследу-
емых соединений, а также на механизм струк-
турной релаксации, обусловленной вращением 
вокруг экзоциклических двойных связей. Были 
предложены модели диенонов, обладающие 
наиболее перспективными фотофизическими 
свойствами для практического применения.

Работа была выполнена при поддержке Рос-
сийского научного фонда (грант № 22-13-00064).

Схема 1.
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Несмотря на большое количество существу-
ющих сорбентов, применяемых в химическом 
анализе, и способов их получения, большая их 
часть остается недоступной для широкого ис-
пользования. Для создания высокоселективных 
сорбентов предложен подход послойного мо-
дифицирования неорганических оксидов (НО) 
полиаминами и комплексообразующими орга-
ническими реагентами (ОР) [1]. Каждый нане-
сенный слой на поверхность НО сохраняет свои 
функциональные свойства. Данный подход по-
зволяет предсказать физико-химические свой-
ства сорбента в зависимости от природы закре-
пленного ОР. А возможность прогнозирования 
условий модифицирования аминированных НО 
комплексообразующими ОР в зависимости от 
природы и числа функциональных групп оста-
ется актуальной задачей. Поэтому целью данной 
работы являлось изучение закономерностей со-
рбции сульфопроизводных гидроксо- и амино- 
нафталина на аминированном кремнеземе.

В качестве модификаторов-полиаминов 
(ПА) выбраны полигексаметиленгуанидин 
(ПГМГ) и полидиметидиалиамония хлорид 
(ПДДА). Для определения массовой доли нане-
сенного полимера на кремнезем регистрирова-

лись термограммы исходного и модифицирован-
ного SiO2. Исходя из количества закрепленного 
ПА на поверхности сорбента (1,7 % для SiO2-ПГ-
МГ и 1,8 % для SiO2-ПДДА) было рассчитано 
количество анионообменных центров (АОЦ) на 
поверхности сорбента, которое составило 120 
мкмоль/г для SiO2-ПГМГ и 143 мкмоль/г для 
SiO2-ПДДА.

Содержание водорода, углерода и азота на 
поверхности SiO2-ПА определенное методом 
элементного анализа совпадают в пределах 
ошибки с расчетными значениями, исходя из 
данных ТГА.

В независимости от природы закрепленного 
ПА СЕМ-изображения имеют идентичный ха-
рактер и свидетельствуют об аналогичных изме-
нениях поверхности. После обработки кремне-
зема ПА на его поверхности образуется плотное 
покрытие, наблюдается более плотный контакт 
глобул и изменение их формы на менее сфериче-
скую, что приводит к уменьшению количество 
глубоких пор.

Нанесенные ПА, создают положительный 
заряд поверхности кремнезема, в результа-
те этого они способны к электростатическо-
му взаимодействию с отрицательно заряжен-


