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Нанокристаллический кремний обладает рядом уникальных оптических и электрофизических свойств, благодаря тому, что наночастицы диаметром порядка 1-10 нм могут эффективно фотолюминесцировать в видимой области спектра. В зависимости от размера частиц, а также в зависимости от лигандов максимум люминесценции может меняться в диапазоне 400 – 800 нм.
В данной работе осуществлен синтез нанокристаллического кремния [1], модифицированного (стабилизированного) с помощью ряда алкильных и арильных радикалов. Полученные частицы нанокремния охарактеризованы с помощью метода ИК-спектроскопии. Интерпретация спектров ИК-поглощения выполнена на основе результатов квантовомеханических расчетов ряда модельных систем с использованием пакета программ Gaussian 09 [2]. Подготовка исходных данных и визуализация полученных результатов расчета проведена с помощью программы Chemcraft [3]. Для молекул C4H9Si4H9, C4F9Si4H9, C6H5Si4H9 и C6F5Si4H9 выполнены расчеты оптимизированных структур и гармонических силовых полей в рамках теории возмущений второго порядка МР2 и теории функционала плотности (с использованием функционалов B3LYP, wB97XD и M062X)  с рядом базисных наборов различной полноты (6-31G*, 6-31+G**, 6-311++G** и aug-cc-pVDZ). Преобразование квантовохимического силового поля в зависимую систему внутренних координат, анализ нормальных колебаний и расчет распределения потенциальной энергии по колебаниям рассмотренных соединений выполнен с помощью комплекса программ СПЕКТР [4].
На основе анализа нормальных координат предложена интерпретация спектров ИК-поглощения и идентифицированы частоты колебаний связи Si-C, наличие которых подтверждает присоединение органического радикала к поверхности наночастицы.
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