Реферат

Отчет _134__ с.,5 ч., _70__ рис., __23_ табл., _151__ источников, ___ прил.
ЭЛЕКТРОМАГНИТНЫЕ ПОЛЯ, СЛОЖНЫЕ МОЛЕКУЛЫ, НАНОСТРУКТУРЫ, ЖИВЫЕ СИСТЕМЫ, ВОДОРОДНАЯ СВЯЗЬ, КВАНТОВОХИМИЧЕСКИЕ РАСЧЕТЫ, ТЕТРАПИРРОЛЬНЫЕ СОЕДИНЕНИЯ, КВАНТОВЫЕ ТОЧКИ, 
· объект исследования - тетрапиррольные соединения, их агрегаты и нанокристаллы, квантовые точки CdSe/ZnS, нуклеотиды, белки, нуклеиновые кислоты, клеточные мембраны, клетки микромицетов;
· цель работы - Исследование физических и химических процессов в органических объектах разного уровня организации (наноструктуры - живые системы), влияния на них электромагнитных полей различных частотных диапазонов и ключевой роли воды в функционировании живых систем;
· метод или методология проведения работы - спектрофотометрические (в УФ, видимом и ИК диапазонах), масс-спектрометрические, люминесцентные, ядерный магнитный резонанс, квантово-химические расчеты.;
· результаты работы:
· Разработана методология оценки адаптивного ответа микроскопических грибов (как наиболее изменчивой группы низших эукариот) на воздействие сверхслабых магнитных полей и оптического излучения, основанная на регистрации изменений макро- и микро- морфологических признаков (популяционный и клеточный уровни). Экспериментально выявлены диапазоны ингибирующего действия гипогеомагнитных полей и доказано фотомодифицирующее действие оптического излучения красной области спектра на развитие и пигментацию колоний грибов, скорость конидиогенеза и размеры конидий.  Установлено ингибирующее воздействие фотокатализаторов различной химической природы (в чистом виде и в нанокомпозитных составах) на микромицеты-деструкторы различных материалов. Доказаны возможности достижения мягкого биоцидного эффекта в экспериментальных системах «микромицет-фотокатализатор-оптическое излучение». Экспериментально показано, что использование детонационных наноалмазов в качестве добавок в композитные материалы повышает их биостойкость. Полученные новые данные о действии излучений и наночастиц-биомодуляторов на морфогенез микромицетов могут быть использованы как базовые для дальнейших экспериментальных исследований. 
· Квантовохимический анализ нуклеотидов, показал возможность принципиально отличного от гидролитического пути распада нуклеотидов, с которым могут быть связаны сверхбыстрые реакции сборки биомолекулярных структур. Разработаны теоретические основы альтернативного гидролитическому ион-радикального механизма этого процесса. Сформулировано положение о роли иона магния как кофактора,  определяющего спиновое состояние нуклеотида и направляющего распад нуклеотидов по одному из альтернативных каналов. 
· Проведен сравнительный анализ двух производных пиразина (2,3-диметил- и 2,5-диметилпиразины) - биологически активных соединений, распространенных  в природе и имеющих перспективы фармакологического использования. Разработана адекватная  поставленной задаче минимальная модель биомембраны. Методом молекулярной динамики (МД) изучен процесс взаимодействия  этих соединений с фосфолипидной моделью клеточной мембраны. Показано, что алкилпиразины быстро растворяются в бислое мембраны. Результаты МД-эксперимента выявили их различия по подвижности в толще бислоя и тенденцию к достижению равновесного положения в бислое. Установлено, что рассмотренные соединения модифицируют свойства бислоя, такие как удельная площадь на молекулу липида и характер упорядоченности их алкильных хвостов. Получены количественные характеристики изменений происходящих в мембране в процессе взаимодействия с метилзамещенными пиразинами.  Сделан вывод о том, что зависящее от положения заместителей в молекулах пиразина воздействие на структуру бислоя  мембраны может иметь значение в реализации биологических эффектов замещенных пиразинов. 
· Разработан и применен на практике способ оценки загрязненности окружающей среды, основанный на использовании запатентованной ферментативной тест-системы.  
· Для поликристаллов аценафтенхинона, ацетанилида, гидрохинона, гексаметилбензола определены факторы, влияющие на константу скорости интерконверсии. Показано, что определяющим является спин-орбитальное возмущение, вызываемое наличием тяжелого атома. Константа скорости интерконверсии растет в ряду Cl → Br → J. В наноразмерных поликристаллах конечным энергетическим состоянием является не индивидуальная молекула, а вся поверхность нанокристалла. Поэтому спектры фосфоресценции таких нанокристаллов отличаются от спектров молекулярных кристаллов, для них характерен незначительный длинноволновый сдвиг и больший квантовый выход.
· Для примесных поликристаллов гидрохинона с примесью аценафтенхинона, пара-дибромбензола с примесью ацетанилида и альфа-бромкамфоры с примесью ацетанилида определены механизмы переноса энергии электронного возбуждения. Построены схемы синглет-синглетного и триплет-триплетного переносов энергии в бинарных молекулярных поликристаллах с учетом возмущений электронно-возбужденных состояний молекул матрицы и примеси в неоднородностях кристалла. При больших (больше 10-3 М/М) концентрациях примеси наблюдается перенос энергии по механизму экситон-экситонной аннигиляции, уменьшающий эффективность сенсибилизированной фосфоресценции примеси. К уменьшению эффективности сенсибилизированной фосфоресценции приводит также большая интенсивность возбуждающего света, увеличивающая концентрацию экситонов и, соответственно, вероятность их аннигиляции. Даны рекомендации по оптимальной интенсивности света для получения явления сенсибилизированной фосфоресценции при комнатной температуре.
·  Проведены расчеты полуэмпиричским методом ZINDO/S-CI экситонных электронных переходов агрегатов из 10 и 120 молекул Mg-фталоцанина и из 40 молекул Mg-октаоктилфталоцианина. Показана возможность анализа распределения интенсивностей экситонных переходов на основе проведенных расчетов. Высказано предположение о возможном участии в формировании длиннволновой экситонной ветви зарядово-резонансных состояний
· Методом многокофигурационного самосогласованного поля в комбинации с многобазовым конфигурационным взаимодействием (CASSCF-MRCI) проведены расчеты Mg-порфина. Показано, что данный метод дает более низкие энергии возбуждений как для Q-, так и для B-переходов по сравнению с другими неэмпирическими подходами и даже с экспериментом. Полученные результаты свидетельствуют о возможности и перспективности применения метода CASSCF-MRCI для интерпретации сложных спектров  тетрапиррольных соединений
· Проведено спектрально-люминесцентное исследование взаимодействия квантовых точек (КТ) (CdTe, диаметр – 3.5 нм, покрыты меркаптоуксусной кислотой) с молекулами AlCl-тетрасульфофталоцианина в водном растворе. Обнаружено образование комплексов КТ с молекулами фталоцианина, проявляющееся в большей устойчивости растворов КТ с присутствии фталоцианина по сравнению с растворами чистых КТ, а также в существенных различиях спектров люминесценции этих растворов.
· Определены свойства водородной связи, возникающей на поверхности  кремнеземной матрицы SBA‑15 и матриц с модифицированными группами серной (SBA‑SA) и фосфорной (SBA‑PA) кислот. Поверхностная плотность силанольных групп для образца SBA‑15 составила около 5.2 групп на нм2, а для модифицированных материалов поверхностная плотность силанольных и функциональных групп составила 2.3 и 0.8 для SBA‑SA и 2.0 и 1.2 для SBA‑PA групп на нм2, соответственно. Показано, что все функциональные группы доступны для молекул пиридина, взаимодействие с которыми сопровождается переносом протона на молекулы основания. Данный эффект обусловлен наличием на поверхности данных кремнеземных матриц молекул адсорбированной воды. Молекулы воды координированы вокруг гидрофильных центров функциональных групп, влияя на их протоно-донорную способность. 
· степень внедрения - проводится подготовка специалистов на физическом и биолого-почвенном факультетах СПбГУ. По некоторым результатам поданы заявки на патенты РФ;
· рекомендации по внедрению или итоги внедрения результатов НИР – использование учебно-методических и разработок для подготовки высококвалифицированных специалистов. Полученные результаты могут являться основой для разработки высоких технологий;
· область применения – вузы РФ, научно-исследовательские организации и предприятия, создающие оборудование для следующих технологий: очистка окружающей среды от стойких органических загрязнений с использованием энергии солнечного излучения; водоочистка – есть патент; создание физических основ для разработки оптоэлектронных устройств нового поколения; изготовление оптических материалов, содержащих полупроводниковые квантово-размерные структуры; получение водородного топлива путем фотокаталитического разложения воды под действием солнечного излучения; создание защитных покрытий с антимикробными свойствами;
· экономическая эффективность или значимость работы – использование высококвалифицированного персонала и дорогостоящего оборудования для решения двух государственных задач: развития образования и науки;
· прогнозные предположения о развитии объекта исследования - Разрабатываемые образовательные предметы и темы фундаментальных исследований следует развивать и вводить в практику.
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