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for reaching optimal parameters of immunoassays are formulated. The studies were carried out to optimize various 
parameters of reagents applying onto nitrocellulose membrane, including operating speed and leading of reagents, 
pH of buffers used for immobilization of proteins, concentrations of salts and detergents introduced into the working 
buffer for the application, the protein concentration of the applied reagents. Experimental curves were obtained on the 
example of immunochromatographic test system for the determination of bacterial antigen, lipopolysaccharide (LPS) 
of Brucella abortus. The given recommendations have common character and may be used for optimization of test-
systems for the detection of wide row of antigens.

ФЛУОРОГЕННЫЕ И ХРОМОГЕННЫЕ ХЕМОСЕНСОРНЫЕ МАТЕРИАЛЫ 
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Разработаны методы синтеза и получен ряд новых полимерных хемосенсорных систем на основе поли(4-
винилпиридина) и его сополимера с поли(бутилметакрилатом). Модификация исходных полимеров прово-
дилась путем введения в его структуру фрагментов, содержащих рецепторные и сигнальные центры. Прове-
денные спектральные исследования полученных полимерных сенсоров позволили установить их структуру, 
определить основные характеристики и оценить проявляемые ими ионактивные свойства. Синтезированные 
соединения обладают слабой флуоресценцией в растворах и проявляют высокую хемосенсорную активность 
по отношению к анионам. Взаимодействие с анионами F- и AcO- приводит к резкому увеличению интен-
сивности флуоресценции. Наиболее эффективными и селективными флуорогенными системами для опре-
деления фторид-анионов оказываются хемосенсоры, полученные за счет модификации сополимера поли(4-
винилпиридина) с поли(бутилметакрилатом). Одновременно с этим соединения на основе данного сополимера 
являются эффективными хромогенными хемосенсорами для детектирования ионов F- и CN-. 
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Series of novel polymeric chemosensor systems based on poly(4-vinyl)pyridine and its copolymer with 
poly(buthylmethacrilate) were synthesized. Initial polymers were modified by introduction in their framework 
of fragments containing receptor and signaling centers. Structure, main characteristics and ionochromic properties 
were investigated by spectral methods. Synthesized compounds reveal weak fluorescence and intense chemosensor 
activity towards anions. Interaction with F- and AcO- leads to strong increase of fluorescence intensity. Chemosensors 
synthesized by modification of poly(4-vinyl)pyridine - poly(buthylmethacrilate) copolymer are the most effective 
and selective fluorogenic systems for fluoride anions detection. These compounds at the same time display effective 
chromogenic activity for F- and CN-recognition.
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С целью описания колебательной структуры и характеристик ионизации хелатного комплекса лантана (III) 
La(NO3)3(ГМФА)3 (ГМФА – гексаметилфосфотриамид) квантово-химическим методoм в рамках теории функ-
ционала плотности изучены его геометрическая структура и электронное строение в основном и ионизирован-
ном состояниях. В вакуумном приближении методом DFT с гибридным обменно-корреляционным функциона-
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лом PBE0, Штутгартским псевдопотенциалом и базисом ECP46MWB (La) рассчитана колебательная структура 
данного комплекса, дана интерпретация особенностей его экспериментальных колебательного и рентгеновско-
го фотоэлектронного спектров. По результатам моделирования сделаны выводы о наиболее вероятных центрах 
ионизации данной молекулярной системы. Определено влияние изменения геометрии комплекса на его колеба-
тельную структуру. Сделаны предположения о взаимосвязи между электронными характеристиками лигандов, 
основными модами колебаний и ионизацией данного хелатного соединения лантана (III).
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In order to explain the vibrational structure and characteristics of ionization of the chelate lanthanum (III) 
complex La(NO3)3(HMPA)3 (HMPA - hexamethylphosphotriamide), its structural parameters and electronic 
structure in the ground and ionized states was studied by the quantum chemical method within the density functional 
theory. The vibrational structure of this complex was calculated by the DFT method with the hybrid exchange-
correlation functional PBE0, Stuttgart pseudopotential and basis ECP46MWB (La) in the vacuum approximation. 
Features of its experimental vibrational and XPS spectra were specified. According to the performed simulations, the 
conclusions were done about the most likely centers of ionization of this molecular system. An effect of the geometry 
change on the compound vibrational structure was revealed. Assumptions were suggested about the relationship 
between the ligand electronic parameters, the main vibrational modes and ionization of this chelate lanthanum (III) 
compound.
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С целью описания особенностей возбужденных синглетных и триплетных электронных состояний и объ-
яснения механизма люминесценции комплекса лантана (III) La(NO3)3(ГМФА)3 (ГМФА – гексаметилфосфо-
триамид) квантово-химическими методами изучены его электронное строение в основном и возбужденных 
состояниях. В  вакуумном приближении методами функционала плотности DFT и TDDFT с гибридным об-
менно-корреляционным функционалом PBE0, Штутгартским псевдопотенциалом и базисом ECP-MWB смо-
делированы структура и спектральные свойства данного комплекса, дана интерпретация особенностей экспе-
риментальных электронных спектров поглощения и люминесценции. Для выявления влияния механического 
воздействия проведено модельное смещение слоев молекул в кластере (La(NO3)3ГМФА3)4, дана оценка эф-
фекта дислокации на электронное строение молекулярной системы. По результатам моделирования сделаны 
выводы о механизме люминесценции, обсуждена возможность управления люминесценцией в наноструктури-
рованных материалах.
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In order to explain features of the excited singlet and triplet electronic states and the luminescence mechanism 
of the lanthanum (III) complex La(NO3)3(HMPA)3 (HMPA - hexamethylphosphortriamide), the electronic structure 
of the complex in the ground and excited states was studied by quantum chemical methods. The structure and spectral 
properties of the complex were simulated by the density functional methods DFT and TDDFT with hybrid exchange-
correlation functional PBE0, and the Stuttgart pseudopotential and basis ECP-MWB in the vacuum approximation. The 
explanation was done of features of the experimental electronic absorption and luminescence spectra. To determine an 
effect of mechanical stress, the simulated shift of the molecular layers was performed in the (La(NO3)3(HMPA)3)4 
cluster. The estimation was given for the effect of dislocation on electronic structure of the molecular system. According 
to the simulations, the conclusions were done on the mechanism of luminescence, possibility of the luminescence 
control in nanostructured materials was discussed.


