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Тема дисертації:
1. Механізми взаємодії в нанокомпозитах π-спряжених барвників з наноструктурами та біомолекулами

2. Mechanisms of Interaction in Nanocomposites of πConjugated Dyes with Nanostructures and Biomolecules

Реферат:
1. Дисертаційну роботу присвячено вивченню механізмів взаємодії молекул барвників, які мають π-спряжену
електронну будову з наночастинками різних типів (наночастинки золота, срібла, вуглецеві наноструктури) у
плівках нанокомпозитів, а також з молекулами протеїнів. Показано, що мають місце суттєві відмінності
спектрів оптичного поглинання барвників, осаджених на наночастинки золота, срібла у порівнянні зі
спектрами, отриманими від розчинів молекул барвників, а також на відміну від спектрів плівок барвників,
осаджених на кварцові підкладинки шляхом напилення у різних режимах, для яких характерним є утворення
агрегатів типу J та H залежно від швидкості осадження молекул. Встановлено, що при осадженні барвників
на наночастинки срібла та золота спостерігається зміна J-агрегації барвників, що підтверджується значною
перебудовою спектрів та батохромним зсувом абсорбційної смуги у порівнянні зі спектрами плівок чистих
барвників та розчинів. Проведені квантово-хімічні розрахунки будови комплексу барвника з наночастинкою



срібла, вказують, що при взаємодії з наночастинкою на атомах вуглецю молекули барвника спостерігається
суттєвий перерозподіл величин зарядів у порівнянні із розподілом зарядів, які характерні для атомів вільної
молекули барвника, що може призвести до змін електронної будови та зміщення спектрів поглинання.

2. The dissertation is devoted to studying the interaction mechanisms of dye molecules with π-conjugated electron
structures and nanoparticles of various types (gold nanoparticles, silver nanoparticles, carbon nanostructures) in
nanocomposite films, as well as with protein molecules. It is shown that there are significant differences in the
optical absorption spectra of dyes deposited on gold and silver nanoparticles compared to spectra obtained from
solutions of dye molecules, as well as, in contrast to the spectra of films of dyes deposited on quartz substrates by
sputtering in different modes, which are characterized by the formation of J and Htype aggregates depending on
the deposition rate of molecules. It was found that during the deposition of dyes on silver and gold nanoparticles, a
change in J-aggregation of the dyes occurs, which is confirmed by a significant reconstruction of spectra and a
bathochromic shift of the absorption band compared to the spectra of pure dye films and solutions. Quantum-
chemical calculations of the dye complex structure with silver nanoparticles indicate that when interacting with
the nanoparticle, there is a significant redistribution of charge values on the carbon atoms of the dye molecule
compared to the charge distribution of free dye molecule atoms, which may lead to changes in the electronic
structure and shifts in the absorption spectra.
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