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В последние годы весьма популярной стала проблема синтеза новых флуоресцентных наноматериалов, для успешного решения которой важным является понимание механизма взаимодействия флуоресцентного красителя с подложкой, состоящей из нанообъектов. Примером подобной поверхности являются монослойно-защищенные наночастицы золота. Весьма многообещающими в качестве красителей для подобных целей являются производные 3-гидроксихромона (3ГХ), которые, благодаря процессу внутримолекулярного фотопереноса протона, хорошо себя зарекомендовали в качестве зондов для изучения свойств ближайшего микроокружения.
В данном исследовании был произведен синтез додекантиол-стабилизированных наночастиц золота, выполнено титрование полученными наночастицами раствора красителя, а также проведено молекулярно-динамическое моделирование с целью изучения процесса интеркаляции молекулы красителя в стабилизирующую оболочку наночастиц.
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Рис. 1. Изменение спектра флуоресценции зонда при увеличении
концентрации наночастиц золота в растворе.
Средний размер синтезированных наночастиц составил 1.4 нм. В процессе титрования (рис. 1) вместо ожидаемого тушения флуоресценции наблюдалось изменение соотношения интенсивностей полос излучения зонда, что могло быть следствием нековалентного связывания наночастиц с красителем.
В ходе исследований было выяснено, что подобное изменение соотношения полос может быть вызвано наличием в додекантиольной оболочке наночастиц золота следовых количеств этанола, что объясняется процедурой приготовления наночастиц. Данное предположение было подтверждено наличием этанольных пиков в 1H и 13С ЯМР-спектрах синтезированных наночастиц.
Для описания эксперимента было проведено полноатомное моделирование процесса переноса додекантиол-стабилизоварованной наночастицы золота из этанольной среды в толуольную с использованием силового поля CHARMM27. Моделирование показало наличие остаточного количества этанола в стабилизирующей оболочке наночастицы, а также помогло определить предпочтительное положение молекулы красителя в оболочке наночастицы.
