Моделирование оптических свойств хиральной системы на основе наночастиц серебра, стабилизированных холестерином
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Гибридные наносистемы, сочетающие плазмонные наночастицы металлов с жидкокристаллическими матрицами, представляют интерес для создания метаматериалов с управляемым оптическим сигналом. Металл-мезогенные наноструктуры на основе холестерина, включающие наночастицы металлов, находят применение в системах направленной доставки лекарственных веществ, в хиральных биосенсорах [1]. Практическое использование таких систем требует глубокого понимания взаимосвязи между структурой и их свойствами. Ранее в работе [1] были экспериментально получены гибридные наносистемы серебро-холестерин, обладающие оптической активностью. С учетом данных просвечивающей электронной микроскопии было сделано предположение о наличии в матрице холестерина массивов наночастиц серебра диаметром 3-6 нм, расположенных по спирали.
Целью данной работы является моделирование оптических свойств для установления структуры гибридной наносистемы серебро-холестерин.
Моделирование спектров кругового дихроизма данной системы проводили методом конечных разностей во временной области (FDTD). Для этого использовали супрамолекулярную структуру, состоящую из четырех параллельных цепочек сферических наночастиц серебра диаметром 6 нм, расположенных по спирали диаметром 30 нм с шагом спирали 200 нм и расстоянием между частицами от 0 до 6 нм. Холестерическую фазу моделировали средой с показателем преломления 1,525. Установлено, что такая структура имеет полосу локализованного плазмонного резонанса в спектре поглощения с максимумом вблизи 399 нм, близкой к 425 нм, экспериментально наблюдаемой в спектрах поглощения. Было выявлено, что изменение расстояния между частицами от 3 до 6 нм не влияет на положение полосы локализованного плазмонного резонанса. Изменение шага спирали в диапазоне от 210 до 250 нм незначительно сдвигает положение оптического сигнала в красную область спектра. Таким образом, структуре, обладающей наиболее близким спектром поглощения к экспериментальной системе, отвечает периодическая система с шагом спиралей 210 нм и расстоянием между частицами, равным 6 нм. Максимум полосы поглощения характеризуется длиной волны 422 нм. При этих условиях расчётный спектр кругового дихроизма также согласуется с экспериментальным спектром наносистем серебро-ХЖК (холестерические жидкие кристаллы) [2].
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