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Место квантовой химии среди других методов в атомистическом 
моделировании иерархически построенного материала 
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€( , ) ( , ) ( , )TH r R r R E r RF = F  

Здесь r  и R  – координаты электронов и ядер, TE  – полная энергия 
молекулы, а ( , )r RF  – полная волновая функция, зависящая от 

координат электронов и ядер и удовлетворяющая условию 
нормировки 
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Полный Гамильтониан €( , )H r R  включает все члены кинетической и 

потенциальной энергии 
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Здесь ˆ ( )NT R  – оператор кинетической энергии ядер 
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где A и B  обозначают ядра, AM  и AZ  – их массы и заряды, а ABR  – 

межъядерные расстояния.  
ˆ ( )eT r  – оператор кинетической энергии электронов 
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ˆ ( )eeV r   – оператор электрон-электронного взаимодействия 
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ˆ ( , )eNV r R   – оператор электрон-ядерного взаимодействия 
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Мы используем атомную систему единиц: 1ee m . 
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Поверхность потенциальной энергии (ППЭ) 
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Моделирование вибронных полос  

Простая гармоническая модель двух 

потенциальных поверхностей: 

 

 

 

2
2 max

2

( )
exp

2
M

21

2
g x x

x

E Q Q

2

0

1

2
e x x x

x

E Q Q

gE Q

eE Q

Гауссова форма полосы электронного 

перехода (С.И. Пекар, 1953): 
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Параметры         ,        ,       ,          можно 

оценивать методами квантовой химии 

 

 

 

max x x M
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Моделирование рецепторного центра 9-ДФАА/силикагель (структуры и энергии) 

Силикагель (Мол. дин.) 

Силикагель + ДФАА  Силикагель + аналиты 
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КВАНТОВО-ХИМИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ СВОЙСТВ КРАСИТЕЛЯ 

НИЛЬСКИЙ КРАСНЫЙ С УЧЕТОМ ОКРУЖЕНИЯ (ПОЛИСТИРОЛ): 

РАСЧЕТ МЕТОДОМ TDDFT 
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КВАНТОВО-ХИМИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ СВОЙСТВ КРАСИТЕЛЯ НИЛЬСКИЙ 

КРАСНЫЙ С УЧЕТОМ ОКРУЖЕНИЯ (ПОЛИСТИРОЛ): РАСЧЕТ МЕТОДОМ TDDFT 

Рассчитанный спектр поглощения красителя  

в свободном виде  и в полимерной матрице 
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Рассчитанный спектр флуоресценции красителя  

в свободном виде и в полимерной матрице 

КВАНТОВО-ХИМИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ СВОЙСТВ КРАСИТЕЛЯ НИЛЬСКИЙ 

КРАСНЫЙ С УЧЕТОМ ОКРУЖЕНИЯ (ПОЛИСТИРОЛ): РАСЧЕТ МЕТОДОМ TDDFT 
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Рассчитанный сдвиг спектра поглощения красителя под действием аналита 

(метанол) в свободном виде и в полимерной матрице: Матрица уменьшает сдвиг 

КВАНТОВО-ХИМИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ СВОЙСТВ КРАСИТЕЛЯ НИЛЬСКИЙ 

КРАСНЫЙ С УЧЕТОМ ОКРУЖЕНИЯ (ПОЛИСТИРОЛ): РАСЧЕТ МЕТОДОМ TDDFT 
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КВАНТОВО-ХИМИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ СВОЙСТВ КРАСИТЕЛЯ НИЛЬСКИЙ 

КРАСНЫЙ С УЧЕТОМ ОКРУЖЕНИЯ (ПОЛИСТИРОЛ): РАСЧЕТ МЕТОДОМ TDDFT 

Рассчитанный сдвиг спектра флуоресценции красителя под действием 

аналита (метанол) в свободном виде и в полимерной матрице: Матрица 

существенно уменьшает сдвиг 
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