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Квантовые точки (КТ) представляют собой наноразмерные полупроводниковые частицы, обладающие уникальными физико-химическими свойствами. Также к современным материалам относят комплексы европия(III) (Eu(III)), которые используются в качестве люминофоров. Для этих материалов существует такое явления как перенос фотовозбуждения, что открывает уникальные возможности для создания оптических материалов на их основе. Одним из способов изучения структуры и свойства новых материалов является применение методов квантово-химических моделирования. Применение эффективных методов позволяет разрабатывать новый материал и усовершенствовать существующий до практического синтеза, обходя сложности синтеза и дороговизну материалов.
В данной работе в качестве объектов исследования были выбраны такие КТ как CdS и ZnS. В качестве поверхностных агентов (ПА) были выбраны тиокарбоновые кислоты — тиогликолевая, тиопропионовая и дигидролеполевая. В качестве модельного комплекса был выбран комплекса Eu(III) с 2-теноилтрифторацетоном (ТТА) и с основанием Льюиса.
Моделирование и оптимизация геометрии молекул ПА проводились с использованием метода DFT HSEH1PBE / 6-311G(d,p). В качестве метода моделирования и оптимизации геометрии поверхности КТ CdS и ZnS, состоявшей из трех монослоев, был выбран PM7. В качестве методов моделирования и оптимизация геометрии молекулы комплекса Eu(III) использовался метод RM1/Sparkle. Для оценки возможности координации комплекса Eu(III) на поверхности КТ был проведен расчет энергий образующихся донорно-акцепторных связей между: поверхностными атомами Cd и Zn и ПА с функциональными группами –SH; между комплексом Eu(III) и ПА с функциональными группами –COOH; а также расчет всей системы «КТ – ПА – комплекс Eu(III)»
Результаты показали, что поверхности КТ и ПА способны образовывать с друг другом донорно-акцепторную связь со значением энергии ~1–7 эВ. Также расчет показал, что энергия взаимодействия между ПА и комплексом Eu(III) имеет значение около 0,18 эВ, что говорит о возможной, но слишком слабой связи между компонентами. Оценка влияния системы «КТ – ПА – Eu(III)TTA3» на геометрию поверхности КТ в присутствии и без комплекса Eu(III) показала значение среднего отклонения длин связи 0,5 %, что говорит о возможности исследования взаимодействия поверхности КТ с ПА.
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